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® Photostabiie UV-F,.ter entha.tende kosmetische und Iharmazeutische ZuDere,tun B e„ 
~ Verwendung von Verbindungen der Formel I 



-NH 



;c=c 



R 1 
R2 



in der die C=C Doppelbindung in der E Oder Z Konfigura- 
tion vorHegt und die Variablen folgende Bedeutung ha- 

RUiooR 5 . cor 6 , com**?, CN. 0=SI-R 5 )=0, 0=S(-OR s )= 

yffiSffi™*'*. cn - ° =si - r6,=o ' o=sk>r6)= 

°4^e'Sto«; ( einen gegebenenfalls substi tuierter^ aO- 
5haV«hen. cyc'loaliphatischen, B«^« h B e " oder aro- 
matischen Rest mit jeweils b.s zu « C-Atomen, 
R* einen gegebenenfalls substituierten aromabschen 
oder hetero 9 ar 9 omatisehen Rest mit 5 bis 12 Ringatomen; 

8 unabhangig voneinander Wasserstoff, einen oftenkel- 
tioen oder veriweigten aliphatischen. araliphabschen.^ cy- 
Sphatischen oder gege bfnerf alls sub^.erten aro- 
matiohen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen, 
W obfd!e Variablen R 3 bis R ume.einander. J^''* 
Mmmen mil den Kohlenstoffatomen. an die , s.e gebun- 
denXd. gemeinsam einen 5- bis 6fl ng I b-lden i konnen. 
oe? gegebenenfalls weiter anelliert se n kann als ^-Fil- 
ter in kosmetischen und pharmazeutischen Zubereitun- 
gen zum Schutz der menschlichen Haut oder menschle 
?her Haare gegen Sonnenstrahlen. allein oder zusammen 
mrt an sfch fur kosmetische und pharmazeubsche Zube- 
^ungan bekannten. im UV-Bereich absorb.erenden Ver- 
bindungen. 
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Beschreibung 

Die Erfindung betriffi die Verwendung von Enaminderivaten als photostabile UV-Filter in kosmetischen und pbarma- 

SSSSS^^SST ^ menSChliChen Epidem,iS ^ menSChliChC ^ «" spe- 
Die in kosmedsehen und pharmazeudsehen Zubereitungen eingeselzlen Lichlsehulzmillel haben die Aufgabe, schadi- 
gcndc BnAflsscdcs Sonncnhchts auf die mcnschliche Haul zu verhindem oder zumindes. in ihrcn AuswirLgcn are- 
duaeren D^eben ienen diese Uchtschutzmittel aber auch dem Schutz weiterer Inhaltsstoffe vor Zeratoning odet Ab- 
10 v^SltC^to " 8 " haarkosrnetischen Formu «erungen soil eine Schadigung der Keratinfaser durch UV-Strahlen 
an * e Erdoberflache gelangende Sonnenlicht hat einen Anteil an UV-B- (280 bis 320 nm) und an UV-A-Strablung 
I? "^ 5" S 'u ^rV^™ Bereicb des Lichtes anschlieBen. Der EinfluB auf die menschlicbe Haul 

macht s lch besonders bei der UV-B-Strahlung durch Sonnenbrandbemerkbar. Dementsprechend bietetdie Industrie eine 
groBere Zahl von Substanzen an welche die UV-B-Strahlung absorbieren und damit den Sonnenbrand verhindem 
15 Nun haben denualologische Unlersuchungen gezeigl, daB auch die UV-A-Slrahlung durchaus Haulschadigungen und 
AUcrgicn hervorrufen kann, inctem bc,sp,clswcisc das Kcradn odcrElastin geschadig. wird. Hicrdurch werden ElLtizita. 
und Wasserspeicherverniogen der Haul reduziert, d. h. die Haul wird weniger geschmeidig und neigt zur Faltenbilduno 

r , , UUCreb f ha !? gkek in Gegende " S,flri<er S<™eneinstrahlung 7JsigI , offen L auch 
gen der Erb.nformationen in den Zellen durch Sonnenlicht, spezieU durch UV-A-Stiahlung, hervoreerafen werden All 
«. diese Eikenntmsse lassen daher die Entwicklung effizienter Filtersubstanzen fur den VvJ^te^n&^te- 

a ,i^ b f 'f m C i D ^ Ch ^ nder 1°*** *" " chtschu ^«ta fiir kosmedsche und pharmazeudsche Zubereitungen, die vor 
alien, als UV-A-Filter dienen konnen und deren Absorptionsmaxima deshalb im Bereicb von ca. 320 bis 380 nm liegen 
soUlen. Urn .ml emer moghchsl genngen Einsalzmenge die gewunschle VWikung zu erzielen. solllen derarlige Iichl- 
scbu.zm.ttel zusatzhch erne hoch spezifische Exdnkdon aufweisen. AuBerdem mflssen Lichtschutzmiuel fir kosmeti- 
sche Praparate noch eine V.elzahl we.terer Antbrderungen ertullen, beispielsweise gute Loslichkeit in kosmetischen 
Olcn. hohc Mab,btet der nut .hncn hcrgcs.cU.en Emulsioncn, toxikologischc Unbcdcnklichkcit sowic geringen Eigengc^ 
ruch und gennge Etgenfarbung. 6 6 6 6 

m f!i" e K 6 l tere A H£1! mn S W^I T -i cht r. nut7mittel genQgen mllssen, ist eine ausreichende Photostabilitfit Dies ist aber 
mil den bisher verfugbaren UV-A absorb.erenden Lichtschutzmitteln nicht oder nur unzureichend gewahrieistet 

to der femz6s.scher , Patentschrift Nr. 2 440 933 wird das 4^1,l.Dimethylethyl)-4--methoxydibenzoylmethan als UV- 
A-F,lter besclmeben Es wurd I vorgeschlagen, diesen spezieUen UV-A-F.lter, der von der Firma CIVAUDAN unter der 
Bezeichnung PAR-SOL 1789" verkauft wird, .ni. verschiedenen UV-B-Hl,ern zu kombinieren, um die gesamten W 
SfxahlennuteinerWellenlange von 280 bis 380 nm zu absorbieren 

M JSt"^*'™" isl > ed ? ch ' w ™ er ^ » Kombinadon mil UV-B-Fillera verwendel wird, pholochetmsch 
n.ch. bcstand,g genug, urn c.ncn anhaltcnden Schu.z der Hau. wahrend cincs langcren Sonncnbadcs zu gcwShrlcistcn 
was w.ederholte Anwendungen wregelmaBigen und kurzen Abstanden erfordert, wenn man einen wirksamen Schutz d e ; 
Haul gegen die gesamten UV-Strahlen eroelen mochte. 

Deshalb soUen gemaB EP 0514491 die nicht ausreichend photostabilen UV-A-F.lter durch den Zusate von 2-Cyan- 
33-diphenylacrylsaureestem stabihs.ert werden, die selbst im UV-B-Bereich als Fdter dienen 

Hn^T^" 5 • ^ ^ 1 , 3 ^, SCh ° n VOr8 " chla « en - UV-A- ™* W-B-Strahlung absorbierende Chromophore 
dureh em Bindeghed ,„ e .nem MolekUl zu vereinen. Dies ha. den NachtriU daB einerseiti keine freie Kombinadon von 
UV-A- und UV-B-Fdterr i in der kosmetischen Zubereitung mehr mogUch ist und daB Schwierigkeiten bei der chemi- 
schenVerknupfimgderC^oiiiopborenurbesdimiileKoiiibinalionenzulassen 

i ,^ S A b u ,and K ah ! I i, di u A " fga 'f , . Li<:h L tSch " t2nuttd ft* kosmetische und phannazeutische Zwecke vomischlagen, die im 
UV-A-Bereich mit hoher kxtinktion absorbieren, die photostabd sind. eine geringe Eigenfarbe d. h. eine scharfe Banden- 
strakuraufwascundjcnachSubstimcntinOlodcrWasscrlSslichsind. 
Diese Aufgabe wurde erfindungsgemSB gelost durch Verwendung von Verfcindungen der Fbnnel I 
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in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfigurauon vorliegt die \hriablen folgendc Bedeutune haben- 

R| COOR* COR«, CONRSR6, CN, O=S(-R«)=0, 0=S(-OR^ R^O-P (-OR^O- 

LSle^ 

ns 2"S .8 e 8 el « nenfalls substituieiten aromatischen oder heteroaromatischen Rest mit 5 bis 12 Ringatomen; 

R bis R* unabhangig voneinander Wasserstoff, einen offenkettigen oder verzweigten aUphatischen, araliphatiscben, cy- 

cloahphaascbeE iod« r gegebenenfalls subsdtuierten arornadschen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen 

wobei die Vanablen R3 bis R* untereinander. jeweils zusammen mil den Kohlenstoffatomen, an die sie gebunden sind. 

g f m "" S J!? "^J- **" 6 -,^ n 8 bllden k6nnen > ** gegebenenfalls weiter anelliertsein kann, 

ak UV^ilieMnsbesonder* UV-A-Fiher, in kosmetischen und phannazeulischen Zubereilungen zum Scbuu der mensch- 

behen Ham oder mcnschbchcr Haarc gegen Sonncnstrahlcn, allcin odor znsammcn mil an sich fiir kosmetische und phar- 

mazeutische Zubereitungen bekannten, im UV-Bereich absorbierenden Vferbindungen 

*2 Rw^'^n'i 6 Ve ^D U 6 nge, L ^ F T. 6 L ^vorrxfr in der R3 far Wasserstoff, Ri fiir CN, COOR* und CORS und 
RZ fiir CN, COOR* und CX)R« stehen, wobe. RS und R» voneinander unabhangig offenkettige oder venweigte aliphali- 
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sche odcr gcgebcncSsubstituicrtc, a^tisdteW not bis » ^^f^^fUr Wassemoff. R> fur (3a. 

COOR5 und COR* und R Mr CN, COOR* ^ C s ^^-^S hc Resie mit bis zu 8 C-Atomen bedeuten und 
Oder verzweigte aliphatiscbe oder 8 e E ebenenf ^. su ^ l ^;!^n;aiischen Rest mil bis zu 10 C-Atomen tm Rrog. 
A einen fegcbenenfaUs substituierten ~ C ^^ 
insbesondereeinensubsutmertenPhenyl-.Th^ 

zoet fur cincn gcgcbcncnfalls substituierten Phenyl- ^^ ,cny ^' ' ^ tuenten mit z B. bis zu20 C-Atomen in Be- 
ls Substiufenten komnten sowohl lipophik ancb g^£3K»«*.»- aiipharischeodercy- 
trachUJpophiled.h.dieOims^chketderVerbmdun 

SulfoxyrLe und insbesondere deren ^l^gS oder die 2-Me*ylpropan-l-ol-2-^ 
oder wie die THalkylaimnonmrnsate, w.e ^^^ZZ^ZoXo^ vcrtrSgbchcn Anioncn in Bctracbt. 
niumsalzc. Femcr kommcn ^^^^^^S^^ 1 bis 8 C-Atomen in Betmcht 

Als Alkoxyreste kommen solche mit 1 bis \l <~ Aiomcn, v« b 

Beispielswcise sind zu nennen: 
metboxy 
n-propoxy- 
n-butoxy- 
2-methylpropoxy- 
1,1-dimcthylpropoxy- 
hexoxy- 
heptoxy- 

2- ethylhexoxy- 
isopropoxy- 
1-methylpropoxy- 
n-penloxy- 

3- mcthylbutoxy- 
2>dimethylpropoxy- 
1-mcthyH-cthylpropoxy- 

^« CH, 

CO — C CHa 11 • 45 
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*CH 3 



H ^ ^COCH 3 55 

:;c=cC in 

"COR 5 



benenfalls durch einen oder mehrere A ikoxyreste T'^f m oer Oruppe b«tehend aus Carboxylat-. 

Atomen, sowie durch wasserWshch maebende >Mfg™*2; ^fXnkettige, verzweigte oder cyclische Alkyl-, Al- 
Sulfonat- oder Alkylammoniumresten, sub J^.* 'Ji^JK Aryloxygruppe bedeuteL 

nannL 
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— Tabelle-1- 







^COCH 3 














~V x)n 




COR 5 


R« = // 





X 


R 5 


n 


Position 


C3H70CO 


CH 3 


1 


para 


C3H70CO 


CH 3 


1 


meta 


C3H70CO 


CH 3 


1 


ortho 


C3H70CO 


CH 3 


2 


ortho/para 


C 4 H 9 OCO 


CH 3 


1 


para 


C4H9OCO 


CH 3 


1 


meta 


C 4 H 9 OCO 


CH 3 


1 


ortho 


C4H9OCO 


CH 3 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


CH 3 


1 


para 


C5H11OCO 


CH 3 


1 


meta 


C5H11OCO 


CH 3 


1 


ortho 


C5H11OCO 


CH 3 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 OCO 


CH 3 . 


1 


para 


C6H 13 OCO 


CH 3 


1 


meta 


C 6 Hi 3 OCO 


CH 3 


1 


ortho 


C€Hi 3 OCO 


CH 3 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 OCO 


CH 3 


1 


para 


C 8 Hi 7 OCO 


CH 3 


1 


meta 


C 8 Hi 7 OCO 


CH 3 


1 


ortho 


C 8 H 17 OCO 


CH 3 


2 


ortho/para 


C 12 H 25 OCO 


CH 3 


1 


para 
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X 


R* 


n 1 


Position 1 


C12H250CO 


CH 3 


1 1 


neta j 


C12H250CO 


CH 3 


1 1 


Drtho 1 


C12H250CO 


CH3 


2 i 


Drtho/para 1 


C13H270CO 


CH 3 


1 


para 1 


C13H270CO 


CH3 


1 


meta j 


C13H270CO 


CH3 


1 


ortho I 


C13H270CO 


CH 3 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


CH 3 


1 


para 


C1 4 H 29 0C0 


CH3 


1 


meta 


Ci4H 29 OCO 


CH 3 


1 


ortho ~1 


C14H29OCO 


CH 3 


2 


ortho/para 


Ci 5 h 3 iCx:o 


CH 3 


1 i 


para j 


C15H310CO 


CH 3 


1 


meta 1 


C15H310CO 


CH 3 


1 


ortho j 


C15H310CO 


CH 3 


2 


ortho/para 1 


C16H330CO 


CH 3 


1 ! 


para 1 


C16H330CO 


CH 3 


1 


meta 


C16H330CO 


CH 3 


1 


ortho | 


C16H330CO 


CH 3 


2 


ortho/para j 


C17H350CO 


CH 3 


1 


para 


C17H350CO 


CH 3 ! 


1 


meta 


C17H350CO 


CH 3 


1 


ortho I 


CnH^sOCO 


CH 3 


2 


ortho/para 


C1 AH37OCO 


CH 3 


1 


para \ 




CH 3 


1 


meta j 




CH 3 


1 


ortho j 




CH 3 


2 


ortho/para 


C3H7OC0 


C 2 H 5 


1 


para 1 


C3H70CO 


C2H5 


1 


meta 1 


C3H70CO 


C 2 H 5 


1 


ortho j 


C3H70CO 


C2H5 


2 


ortho/para ] 


C4H9OCO 


C2H5 


1 


para j 


C 4 H 9 OCO 


C 2 H 5 


1 


meta j 


C 4 H 9 OCO 


C 2 H 5 


1 


ortho 1 


C4H9OCO 


C2H5 


1 2 


ortho/para | 


C5H11OCO • 


C 2 H 5 


1 


para \ 


C5H11OCO 


C2H5 


1 


meta j 


C 5 HiiOCO 


! C 2 H 5 


1 


ortho \ 


C5H11OCO 


C2H5 


2 


ortho/para j 


C 6 Hi 3 OCO 


C 2 H 5 


1 


para \ 


C 6 H 13 OCO 


C 2 H S 


1 


meta \ 


C 6 H 13 OCO 


C 2 H 5 


1 


ortho | 


C 6 Hi 3 OCO 


C 2 H 5 


2 


ortho/para f 


C 8 Hi 7 OCO 


C 2 H 5 


1 


para _J 


C 8 Hi 7 OCO 


C 2 H 5 


1 


meta | 


C 8 Hi 7 OCO 


C 2 H 5 


1 


ortho | 


C 8 H!70CO 


C 2 H 5 


2 


ortho/para 1 


C12H25OCO 


C 2 H 5 


1 


para 1 


C12H25OCO 


C 2 H 5 


1 


meta J 


C 1? H 25 OCO 


C 2 H 5 


1 


ortho j 
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X 


_ 


n 


position 


r*« P nrn 
v-12"2 5UCU 


CNHe 

v*2 n 5 


2 


mrhhn Mara 




CnHc 


1 


paxa 


^-13«27*-' v -**- / 




1 


ITtSfca 




^2 n 5 


1 




u. i 3 n 2 7 ^ ^ 




2 


ortho/"Dara 


4 ri2 9 va- u 


v-2 n 5 


1 


p3X3. 






1 


met a. 




CoHc: 


1 


ortho 


p„ ,u- n nrn 




2 


o7"t"Ho /oara 




v -2 ri 5 


1 






*-2 n 5 


1 

X 


ItIC LCI 


Ui5ii3ivA*U 


*-2 n 5 


1 
X 




C15H3IOCU 


U2«5 


9 


01 tnu/ Uola 


C-I6H33OCO 


/""» _ T_T_ 


JL 


P3.X3. 


CI6H33OCO ! 




J. 


ir\e ta. 


Cl6H330CO 


C2H5 


J. 


orth.o 


C16H330CO 


^ IT— 
C2H5 


«5 
Z 


or th.o/pa.r"a. 


CI7H35OCO 


P..TJ.. 


X 


para 


C17H35OCO 


C2H5 


•1 
X 


met a 


C17H35OCO 


C2H5 


X 


ortho 


C17H35OCO 


C2H5 


2 


ortho /pax a 


CI8H37OCO 


C2H5 


1 


para 


C18H37OCO 


C2H5 


1 


meta 


C 18 H3 7 OCO 


C2H5 


1 


ortho 


C18H37OCO 


C 2 H 5 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C3H7 


1 


para J 


C3H70CO 


C3H7 


1 


meta 


C3H70CO 


C3H7 


1 


ortho 


C3H70CO 


C3H7 


2 


ortho/para ] 


C4H9OC.0 


C3H7 


1 


para 


C4H9OC.0 


C3H7 


1 


meta 


C4H90CO 


C3H7 


1 


ortho 


C4H9OC0 


C3H7 




ortno/para 


C5H110CQ 


C3H7 


X 


para 


C5H110CO 


U3H7 


X 


meta 


C5H13UCU 




X 


ortho 


C5HHOCO 


C3H7 




OrLDO/yaid, 


C6H13OCU 




X 


para 


-0- - l~lPrt 

L.gni3UUU 




1 

X 


mora 
WC LCI 


L6H13UCU 


^3^7 


1 


ortho 


/~» ii- ,npn 
Cgrii3UuU 


v*3ri7 




ort*ho /nara 




\-3n7 


1 


para 




^3 n 7 


1 


meta 






1 


ortho 


C 8 Hi 7 OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C3H7 


1 


para 


C12H25OCO 


C 3 H 7 


1 


meta 


C 12 H 25 OC0 


C 3 H, 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C 3 H, 


2 


ortho/para 


Ci3H 27 OCO 


C 3 H 7 


1 


para 



6 
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X 


R* 


n 


Position 


C13H270CO 


C3H7 


1 


raeta 


C13H270CO 


C 3 H 7 


1 


ortho 


C13H270CO 


C 3 H 7 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


C 3 H 7 


1 


para 


C14H29OC0 


C 3 H 7 


1 


meta 


C14H290CO 


C3H7 


1 


ortho 


C14H290CO 


C 3 H 7 


2 


ortho/para 


C15H31OC0 


C 3 H 7 


1 


para 


C15H310CO 


C 3 H 7 


1 


meta 


C15H310CO 


C 3 H 7 


1 


ortho 


C15H310CO 


C 3 H 7 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C3H7 


1 


para 


C16H330CO 


C 3 H 7 


1 


meta 


C16H330CO 


C 3 H 7 


1 


ortho 


CifiH^iOCO 


C 3 H 7 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C3H7 


1 


para 


/**j;jwww 


C 3 H 7 


1 


meta 


v* a 7*xj 5 www 


C 3 H 7 


1 


ortho 


C17H35CXZO 


C 3 H 7 


2 


ortho/para | 


Ci nH-^OCO 


C 3 H 7 


1 


para 


Ci aHnOCO 

^18"^ /www 


C3H7 


1 


meta 


wlO**J / WWW 


C 3 H 7 . 


1 


ortho 


Ci aH^OCO 

v '10 4i J /-www 


C 3 H 7 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C4H9 


1 


para 


C3H7OCO 


C4H9 


1 


meta 


vj **V ww V 


C4H9 


1 


ortho 


w J XX y vww 


C4H9 


2 


ortho/para 


w£ t x y www 


C4H9 


1 


para 


w£ 4*9 Www 


C4H9 


1 


meta 


<w ^ my www 


C4H9 


1 


ortho 


V4 www 


C4H9 


2 


ortho/para 


CcHi 1OCO 


C4H9 


1 


para 


CcHi 1OCO 

w 3 i ww w 


C4H9 


1 


meta 


C«;HiiOCO 


C4H9 


1 


ortho 


C5H110CO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C6H130CO 1 


C4H9 


1 


para 


C6Hi3CX:0 


C4H9 


1 


meta 


C6H13OCO 


C4H9 


1 


ortho 


c 6 Hi 3 cx:o 


C4H9 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 OCO 


C4H9 


1 


para 


C 8 Hi 7 OCO 


C4H9 


1 


meta 


C 8 Hi 7 OCO 


C 4 H 9 


1 


ortho 


C 8 Hi 7 OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C12H250CO 


C4H9 


1 


para i 


C12H250CO 


C4H9 


1 


meta 


C12H250CO 


C4H9 


1 


ortho 


C12H250CO 


C4H9 


2 


ortho/para 


Ci3H 27 OCO 


C4H9 


1 


para 


Ci 3 H 27 OCO 


C4H9 


1 


meta 


Ci 3 H 27 OCO 


C4H9 


1 


ortho 
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7 







~1T5" | 

K s s 


11 J 




5 


r*+ ft y^^n 

-I3H27OCO ^ 


C/Ha 1 


2 < 


Drtho/para 




C14H290CO 


v -4 rL 9 J 


1 ] 


Dara 




C14H29OCO 


PitWft 1 


1 1 


met a 




C14H29OCO 


CaUo 1 

^4119 1 


1 


ortho 


10 


C14H29OCO 


U4H9 I 


2 


ortho /oar a 




C15H31OCO 


<-4*i9 j 


T 

X 


para 




C15H31OCO 


C4H9 j 


X 


me ta 




C15H31OCO 


j 


1 


ortho 


15 


Ci 5 H 31 OCO 


W«-9 j 


0 

mt 


ortho/oara 




C16H33OCO 


C4H9 j 


1 
X 


para 




C16H33OCO j 


C4H9 j 


T 
X 


mora 
lilt- u 9 




C16H33OCO 


/-I TT 1 

C4H9 


X 


wX LUW 


21) 


C16H33OCO 


C4H9 s 


z t 


nrfhn /nara 
wX uuu/ yoio 




C17H35OCO 


C4H9 j 


1 


para 




C17H35OCO 


C4H9 


1 


meta 




C17H35OCO 


C4H9 


1 


ortho 


25 


Ci 7 H 3 50CO 


C4H9 1 


2 


Oi uGO/pato. 




C18H37OCO 


C4H9 i 


1 


para 




C1BH37OCO 


C4H9 f 


1 


meta 




C18H37OCO 


C4H9 


1 


ortho 


30 


C18H37OCO 


C4H9 


2 


orcno/ pci i. ct 




C3H7OCO 


C5H11 | 


1 


para 




C3H7OCO 


C5H11 | 


1 


meta 




C3H7OCO 


C5H11 | 


1 


ortho 


35 


C3H7OCO 


C5H11 


2 


ortno/para 




C4H9OCO 


C5H11 


1 


para 




C4H9OCO 


C5H11 


1 


meta 




C4H9OCO _j 


C5H11 




ortho 


40 


C4H9OCO 


C 5 H X i 


2 


ortno/para 




C5H11OCO 


C5H11 


1 1 


para 




C5H11OCO 


C5H11 


1 x 


meta 




c 5 HnOco 


C5H11 


1 x 


ortho 


45 


C5H110CO 


C5H11 


1 ^ 


r\T-t-Vin /nara 
orcnu/ paio 




C 6 Hi 3 OCO 


C5H11 


I x 


para 




Q5H130CO 


C5H11 


1 X 


uicud 




C 6 Hi 3 OCO 


C5H11 


T 1 

s x 


or tut? s 


«n 
jU 


C 6 Hi 3 OCO 


C5H11 


I z 






C 8 Hi 7 OCO 


C5H11 


i 1 
I 


para 




C 8 Hi70CO 


C5»H 


I 1 


mot" a 

l Lit? w 9 




C 8 Hi 7 OCO 


C5HH 


I 1 

1 X. 


ortho 


55 


C 8 Hi70CO 


C5HH 


1 0 
1 


nrtho/oara 




C12H25OCO 


r* tt 


1 X 


para 




C12H25OCO 


C5H11 


1 1 
1 X 


meta 




^-12* 1 25*-^-' 1 *' 


C5H11 


j 1 


ortho 


60 


C12H25OCO 


CsHll 


i 2 


ortho/para 




C13H27OCO 


C5H11 


; 1 


para 




Ci3H 2 70CO 


C5H11 


1 


meta 




C13H27OCO 


C5HU 


1 1 


ortho 


65 


C13H27OCO 


1 C 5 Hu 


! 2 


ortho/para 




C14H29OCO 


C5H11 


1 1 


para 



8 



DE 197 12 033 A 1 




X 


R5 1 

I\ | 


n |l 


Position I 


. 

C14H29CXZO 


CcHi 1 1 


1 |ci 


aet a J 




CsHn 1 


1 |c 


jrtho 


IC14H29OCO 


CcHn 1 


2 |< 


:>rtho/para 


| C15H3XOUU 


C*Hn 1 
^o^n 1 


1 jj 


para 1 




CcHn 1 


1 |i 


neta 1 


| C15H31OCO 


CcHn \ 


1 1 


□rtho 1 


IC15H31OCO 


CcHn 1 


2 1 


ortho/para ] 


IC16H33OCO 


PcHn \ 


1 1 


para | 


[C16H33OCO 


CcHn I 


1 [ 


meta 


C16H33OCO 


CeHn 1 
^-S^ll f 


1 j 


ortho "1 


C16H33OCO 




2 1 


ortho/para 


IC17H35OCO 


r.n,, 1 
*-5 n ll 1 


1 ! 


para j 


C17H35OCO 


<~5 H 11 \ 


1 ! 


meta | 


C17H35OCO 




1 1 


ortho J 


C17H35OCO 


P -U. « 1 


2 


ortho/para j 


Ci 8 H 37 OCO 


p~n.« 1 


1 1 


para j 


C18H37OCO 


EI_ I 
| 


\ 


meta J 


Ci 8 H 37 OCO 


C5HH 1 




ortho I 


Ci 8 H 37 OCO 




2 ( 


ortho/para J 


C3H7OCO 


C 6 Hi3 


1 j 


para __J 


C3H7OCO 


CeHi3 1 


1 S 


meta 1 


C3H7OCO 


C 6 Hi3 


1 


ortho J 


C3H7OCO 


C6H13 


0 li 


ortho/nara 1 


C4H9OCO 


C6Hl3 


1 1 

x 1 


na T"P 1 


C4H9OCO 


C6H13 




meta 1 


Cm Ho OCO 
C4H9OCO 


C 6 Hi3 
C 6 Hi3 


1 

! 2 


ortho 1 
ortho/para | 


C5H11OCO 
C5H11OCO 


C 6 Hi3 
C6H13 


i 1 


paid 

mafa 1 
LUfci L. a. 1 


C5H11OCO 


C6Hi3 


I 1 

| X 


ortho 1 


C5H11OCO 


1 C 6 Hi3 


9 


ortho /para 1 


|C 6 Hi30CO 


C € Hi3 


1 

S 1 


I para j 
(met a I 


C 6 Hi 3 OCO 
C 6 Hi 3 OCO 


C 6 Hi3 
<-6 tt 13 


1 


ortho J 


C 6 H 13 OCO 


P *-Pi 1 


! 2 


| ortho/para j 


C 8 Hi70CO 


v~6«13 


1 1 


1 para 1 


1 C8H17OCO 




1 1 


jmeta I 


C 8 Hi70CO 


U6»13 
" PcHiV — 


1 1 
1 2 


1 ortho 1 
tortho7para~~ 


1 C 8 Hi70CO 

Ci 2 H250 C0 


*-6 n 13 
>-6 n 13 


1 


Ipara 


IC12H25OCO 


v»6"13 


J 1 


meta j 


IC12H25OCO 




1 1 


ortho _j 


C12H25OCO 


C 6 Hi3 




ortho/para J 


C13H27OCO 


C 6 Hl3 


! 1 


para 


C13H27OCO 


C 6 Hi3 


1 1 


meta 


C13H27OCO 


; C 6 H 13 


j 1 


ortho 


IC13H27OCO 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


A CeHl3 


1 


para 


C14H29OCO 
C14H29OCO 


C 6 Hi3 
C 6 Hi3 


1 

1 1 


meta 
j ortho 
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DE 197 12 033 AT ^ 



Y 


R5 


n 


Position 


C14H290CO 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


C15H310CO 

J. J J J. 


C 6 Hi3 


1 


para 


Ci 5 H3iCx:o 


C6H13 


1 


met a 


C15H31OCO 


CeHn 


1 


ortho 


A J J J. 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 




C6H13 


1 


para 


C1 cH^OCO 




1 


meta 


^-1 6 n 3 3 *-'^' v -' 


CfiHi3 


1 


ortho 






2 


ortho/para 


r>. „u_ r nrn 




1 


para j 




^b n l J 


1 


meta 


^-17**3 5U^*U 




1 


ortho 


P.. «H«. rOPD 


b " X J 


2 


ortho/para 


p. „ -hrn 




1 


para 


Ci8»37* JV -*-' 




1 


meta 


Uign37vJ^-.w 




1 


ortho 


L.i8»37^'*-^' 




2 


ortho/para 




CH3O 


1 


para 


U3rl7UV^w 


CH3O 


1 


meta 


C3ri7U\-U 


CHsO 


1 


ortho 


C3H7OUU 




2 


ortho/para 


C4H9OCU 




1 


para 


C4H9OCO _^ 


pu,n 


1 

X 


meta 


C4H9OCO 


i_ci3 vj 


1 

X 


ortho 


C4H9OCO 


fll-P* 
^113 U 


9 


nrhho /r>ara 


C5HHOCO 


k*ti3U ! 


X 




CsHnOCO 


v-£l3*J 


1 

X 


meta 


C5HIIOCO 






ortho 






2 


ortho /para 


tt fw^rt 
C6K13UUU 






para 






1 


meta 






1 


ortho 




CH3O 


2 


ortho/para i 


Ugni7U\-»u 


CH3O 


1 


para 


V-81117UUU 


CH3O 


1 


meta 


r»„u- _nrn 


CH30 


1 


ortho 


L.8ii x 7vAAJ 


CH3O' 


2 


ortho/para 




CH3O 


1 


para 


v-12 n 25*-'*- l - / 


CH3O 


1 


meta 


p. „ P nrn 


CH3O 


1 


ortho 


P- ~W-eOCO 


CH3O 


2 


ortho/para | 




CH3O 


1 


para 


*-lJ J www 


CH3O 


1 


meta 


C13H270CO 


CH3O 


1 


ortho 


C13H270CO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


CH3O 


1 


para 


C14H290CO 


CH3O 


1 


meta 


C14H290CO 


CH3O 


1 


ortho 


C14H290CO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


CH3O 


1 


para 



10 



[Ci 5 H3lOCO_ 
IC16H33OCU 



[Ci 6 H 33 OCO 



rci 6 H 33 oco 

Ci7H 3 sOCuI 
C17H3SOC0I 
ICi 7 H3 5QCU~ 

rC 17 H350^^ 
[C18H37OC0' 

IC18H37OCU 



rCi 6 H 3 70CQ_ 
|Ci 8 H 3 7^ 



[C3H7OCO 



I C3H7OCO 



[C3H7OCO 



I C4H9OCO 



IC4H9OCO 
C4H9OCO 
[C5H11OCO 



I CsHiiOCO 



[C5H11OCO 
[C5H11OCQ 
[C6H13OC0J 



1 C 6 Hi30C0 



[C 6 Hi 3 QCO 



[C 6 Hi 3 OCO 



1 CaHnQCQ^ 

1 C B Hi 7 OCU^ 



[C 6 Hi 7 OW_ 



rC 8 Hl7QCO_ 
rCi2H2sOCU~ 



rCi2H 2 5QCO 



— rcjjgigoco 



PC13H370CU 



[Ci 3 H 2 7QCU 



|Ci 3 H 27 OCO_ 



[Ci 3 H 27 OCQ_ 
|Ci 4 H 2 9^_ 



rCi4H290C0^ 
|Ci4H 2 90CO^ 



lCi4H 2 9Q^° 



[CisHsxO^O 



- DE 197 12-033-Arlr 



Position 



CH 3 0 
CH 3 0 



1 
1 



meta 
ortho 



CH 3 0 
CH 3 0 
CH 3 0 



ortho /para 
para 
meta 
ortho 



CH 3 Q 
CH3O 
C 2 H 5 0 



C 2 H 5 Q 
C 2 H 5 0 



ortho /para 
para 
meta 
ortho 
ortho /para 

para 
meta 
ortho 



para 



or 



tho 



C 2 H S 0 
C 2 H 5 0 



I ortho/para 



para 



C2H5O 



I meta 



C 2 H 5 0 
C2H5O 



1 ortho 
1 ortho7para 



C2H5O 
C2H5O 



1 
1 



I para 
meta 



C 2 H50_ 
C 2 H S Q 

C2H50 



1 



C 2 H S 0 
C 2 H 5 0 



1 
1 



ortho 

I ortho / para 
I para 
I meta 



C2H5O 
C 2 H 5 0 



2 
1 



1 ortho 

I ortho/para 



C2H5O 



C 2 H 5 0 



I para 
meta 
ortho 



C 2 H 5 0 
C2H5O 
C 2 H 5 0 
C2H5O 



2_ 

1 



C 2 H 5 0 
C 2 H S 0 



2 
1 



1 ortho 

1 ortho/para 



C 2 H 5 0 



para 
imeta 



C 2 H S Q 
C 2 H 5 Q 



1 ortho 
[ortho/para 



C 2 H s O 
C 2 H 5 0 



I para 



C 2 H S 0 
C 2 H 5 0 



C 2 H S 0 
C 2 H 5 0 



2 
1 



|tneta 
1 ortho 
1 ortho/para 



C 2 H S 0, 



para 
[meta 
ortho 



11 



T>E~ 1 97T.T033" AT 



X 


R 5 


n 


Position 


C15H31OC0 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C2H5O 


1 


para 


C16H33OCO 


C2H5O 


l 


met a 


C16CI33OCO 


f u r\ 
C2H5U 


1 


ort.no 


CI6H33OCO 


IT *""\ 




ortho/para 


C17H35OCO 


C2H5O 


1 


para 


C17H35OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C17H35OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C17H35OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


Ci 8 H 3 70CO 


C2H5O 


1 


para 


C18H37OCO 


C 2 H 5 0 


1 


meta 


C1BH37OCO 


C2H5O 


1 


ortho 


C18H37OCO 


C 2 H 5 0 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C3H7O 


1 


para 


C3H7OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C3H7OCO 


C3H7O j 


1 


ortho 


C3H7OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C3H 7 0 


1 


para 


C4H9OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C4H9OCO j 


C3H7O 


1 


ortho 


C4H9OCO | 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


C3H7O 


1 


para 


C5H11OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C5H11OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


CsHnOCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 OCO 


C3H7O 


1 


para 


C6H13OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C6H13OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 OCO 


C3H7O 


1 


para 


C 8 Hi 7 OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C 8 Hi 7 OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C 8 Hi 7 OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C3H7O 


1 


para 


C12H25OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C12H25OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


Ci2H 2 50CO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C3H7O 


1 


para 


C13H27OCO 


C3H7O 


1 


meta 


Ci 3 H2 7 cx:o 


C3H7O 


1 


ortho 


C13H270CO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


CsH70 


1 


para 


C14H290CO 


C3H7O 


1 


_ _ i. _ 
meta 




U3H.7U 


i X 


ortho 


C14H290CO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C3H7O 


1 


para 


C 15 H 3 iOCO 


C3H7O 


1 


meta 


C15H31OCO 


C 3 H 7 0 


1 


ortho 1 


C15H31OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C16H33OCO 


C3H7O 


1 


para 



12 
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X 




1 


ei H on 1 


C16H33OCO 


\w3n7\J 


1 




C16H33OCO 


V* 3 tfJVJ 


1 1 


ortho | 


C16H33OCO ( 


v*3**7^ 


2 ] 


ortho/para | 


C17H35OCO 


*-.3* 1 7* - ' 


1 


para 1 


C17H35OCO 




1 ! 


meta 1 


C17H35OCO 


U3fl7U 


1 1 

JL J 


ortho 1 


C17H35OCO 


tj_/"\ 
^3tt7U 


2 i 

1 


ortho/oara 1 


C18H37OCO 


L-3H7U 


1 1 


para | 


C18H37OCO 


C3H7O I 


1 i 


meta 


C18H37OCO 


C3H7O 


1 

J> ( 


orhho S 


C18H37OCO 


C3H7O 


0 1 


ftr^hn/nara 1 


C3H7OCO 


C4H9O 


x 1 




C 3 H 7 OCO 


C4H9O 


1 f 

x 1 


me t a j 


C3H7OCO 


C4H9O 


1 I 
I 


UI L il\J | 


C3H7OCO 


C4H9O 




nrhho/nara ! 


C4H9OCO 


C4H9O 


X 


r\ara jj 
}J di CL >| 


C4H9OCO 


C4H9O 


1 B 


met a I 


C4H9OCO 


C4H9O 


X 1 


dilhu j 


C4H9OCO 


C4H9O 


0 1 

z 1 


orcno/paxa | 


C 5 H ia OCO 


C4H9O 


1 5 


para 


C5H11OCO 


C4H9O 


1 


met a 1 


c 5 HuOco 


C4H9O 


1 


ortho I 


C5H110CO 


C4H9O 


2 1 


ortJio/paxa. j 


C 6 Hi 3 OCO 


C4H9O j 


1 


para I 


C 6 Hi 3 OCO 


C4H9O 


1 


meta 


C 6 Hi 3 OCO 


C4H9O 


1 


ortho 1 


C 6 Hi 3 OCO 


C4H9O 


2 


ortno/para j 


C8H17OCO 


C4H9O 


1 


para j 


C 8 Hi 7 OCO 


C4H9O 


1 


meta 


C 8 H 17 OCO 


C4H9O 


1 


| ortho ] 


c 8 Hi7(x:o 


C4H9O 


2 


jOiCHO/paXa j 


C12H250CO 


C4H9O 


X 


para 1 


C12H250CO 


C4H9O 


1 


Imeta I 


C12H250CO 


C4H9O 


1 


[ortho i 


C12H250CO 


C4H9O 


2 


1 orLno/ paiu 1 


C13H270CO 


C4H9O 


X 


I para | 


C13H270CO 


C4H9O 


1 


|meta 1 


C13H270CO 


C4H9O 


J 1 
X 


I or unu I 


JC13H270CO 


C4H9O 




I r^T~T"V(o/T^aT"?l 1 
| Ui LUu/ pcw.0 I 


C14H290CO 




X 


1 para 1 


C14H290CO 


i run 


X 


1 meta 1 


C14H290CO 




1 

X 


1 ortho S 


C14H290CO 




2 


ortho /oara 1 


C15H310CO 






1 para | 


r-i cHuOCO 

v» X5**3 X 


C4H9O 


1 


meta 


C15H310CO 


C4H9O 


1 


ortho J 


C15H310CO 


C4H9O 


2 


ortho/para j 


C16H330CO 


C4H9O 


1 


para _ j 


C16H330CO 


C4H9O 


1 


meta 1 


C16H330CO 


C4H9O 


1 


1 ortho 1 



10 



15 



21) 



25 



30 



35 



40 



50 



55 



60 
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X 


R* 


n 


Position 


C16H330CO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C4H9O 


1 


para 


C17H350CO 


C4H9O 


1 


meta 


C17H350CO 


C4H9O 


1 


ortho 


C17H350CO ] 


C4H9O 


2 ! 


ortho/para 


C18H37OCO ! 


C4H9O 


1 \ 


para 


C18H37OCO I 


C4H9O 


1 1 


meta 


C18H37OCO 


C4H9O 


1 


ortho 


C18H37OCO 


C4H9O 


2 j 


ortho/para 


C3H7OCO 


C5H11O 


1 


para 


C3H7OCO 


C5H11O 


1 ! 


meta 


C3H7OCO 


C5H11O 


1 1 


ortho | 


C3H7OCO 


C5H11O 


2 1 


ortho/para 


C4H9OCO 


C5H11O 


1 


para 


C4H9OCO 


-C5H11O 


...1 . : 


meta 


C4H9OCO 


C5H11O 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


C5H11O 


1 1 


para 


C5H11OCO 


C5H11O 


1 * 


meta 


C5H11OCO 


C 5 H U 0 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C5H11O 


2 


ortho/para j 


C € H 13 OCO 


C5H11O 


1 


para 


C 6 Hi 3 OCO 


C 5 H U 0 


1 


imeta 


C 6 Hi 3 OCO 


C5H11O 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 OCO 


C5H11O 


2 


lortho/para 


C 8 Hi70CO 


C5H11O 


1 


para 


C8H17OCO 


C5H11O 


1 


meta 


C 8 Hi 7 OCO 


C5H11O 


1 


1 ortho 


C 8 Hi 7 OCO 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C5H11O 


1 


Ipara 


C12H25OCO 


C 5 H U 0 


1 


meta I 


Ci 2 H 2 50CO 


C5H11O 


1 


I ortho 


C12H25OCO 


C 5 H U 0 


2 lortho/para 


Ci 3 H 27 OCO 


C5H11O 


1 para 


C13H27OCO 


C 5 H U 0 


1 1 meta 


C13H27OCO 


C5H11O 


j 1 ortho 


C13H27OCO 


C5H11O 


2 ortho/para 


C14H29OCO 


C5H11O 


1 para 


C14H29OCO 


C5H11O 


1 meta 


C14H29OCO 


C5H11O 


1 ortho 


C14H29OCO 


C5H11O 


2 ortho/para 


C15H31OCO 


C5H11O 


1 Jpara 


C15H31OCO 


C5H11O 


1 met a 


C15H31OCO 




1 1 ortlao 


C15H31OCO 


C5H11O 


2 


| ortho/para 


Ci 6 H 33 OCO 


CsHnO 


1 


Ipara 


C16H33OCO 


C5H11O 


1 


meta 


C16H33OCO 


C 5 HuO 


1 


ortho 


C16H33OCO 


C5H110 


2 


lortho/para 


C17H35OCO 


C5H110 


1 


Ipara 
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lci7H 3 soco 



IC17H35QC0 



C5H11O 



C 5 H U 0 



Position 



meta 



ortho 



iCisHaiOCO 



C5H11O 



ortho/para 



C5H11O 



C5H11O 



para 



meta 



[C 18 H370CO 



C5H110 



ortho 



rCi8H370CO 



C5H11O 



ortho/para 



I C3H7OCO 
1 C3H7OCO 
|C 3 H 7 OCO 



CgHisO 



para 



c 6 Hi 3 Q 



meta 



C 6 Hi 3 0 



ortho 



I C4H9OCO 



I C4H9OCO 
lC 5 HiiOCO 



C 6 Hi 3 0 



ortho/para 



C 6 Hi 3 Q 
C 5 Hi 3 0 



para 
meta 



C 6 Hi 3 0 



C 6 Hi 3 0 



ortho 

ortho/para" 



IC5H11OCO 
CsHiiOCO 
|C 5 HiiOCO 



|C 6 Hi3QCO 



C 6 Hi 3 0 



para 



C 6 Hi 3 Q 



meta 



C 6 Hi 3 0 



C 6 Hi 3 0 



ortho 

ortho/para 



C 6 Hi 3 0 



para 



C 6 Hi 3 0 



meta 



C 6 H 13 Q 
C 6 H 13 Q 
C 6 Hi 3 0 



C 6 Hi 3 0 



_1_ 
1 



ortho 
ortho /para 

para 



meta 



[C8H17OCO 



C 6 Hi 3 0 



C 6 Hi 3 Q 



ortho/para 



IC12H25OCO 



IC12H25OCO 



C 6 Hi 3 0 



para 



C 6 Hi 3 0 



meta 



C 6 Hi 3 0 



ortho 

ortho/para 



IC12H25OCO 



lc 13 H 2 7QCO 



[C13H27OCO 
|ci 3 h 2 7<x:o' 



|Ci 3 H 2 70CQ 



I C14H290CO 



1C14H290CO 



C 6 Hi 3 0 



C 6 Hi 3 Q 



2 
1 



para 



C 6 H i3 0 



meta 



C 6 Hi 3 0 



ortho 



C 6 Hi 3 Q 



ortho/para 



C 6 Hi 3 0 



para 



C € Hi 3 0 



meta 



C 6 Hi 3 Q 



2 



ortho 



lCi 4 H290 co 



|CisH 3 iOCO 



|Ci 5 H 3 iOCO 



C 6 H 13 0 



tho/para" 



C 6 Hi 3 0 



C 6 Hi 3 Q 



1 
1 



para 



meta 



|Ci 5 H 3 iOCO 
lCi5H3iQCo" 



IC16H33OCO 



Ci6H 33 OCO 



C16H33OCO 



C 6 Hi 3 0 



C 6 H 13 0 
C 6 Hi 3 0 



ortho /para" 



para 



C 6 Hi 3 0 



meta 



c 6 Hi 3 0 



2 



ortho 
ortho/pa 



Ci6H 33 QCO 



Ci 7 H 35 OCO 
Ci 7 H 35 OCO 



C 6 Hi 3 0 



C 6 Hi 3 Q 

C 6 Hi 3 0_ 

C 6 Hi 3 0 



para 
meta 
ortt 
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X 


R 5 


XI 


Position 


C17H35OCO 


C6H130 




Ox L HO/ Pax a 


C18H37OCO 


C6H13O 


1 


para 


C18H37OCO 


C6H13O ! 


X 


meta 


C18H37OCO 


tt r\ 


1 


ortno 


C18H370CO 


C 6 Hi30 


& 


ortno/ para 


C3H70CO 


C7H15O 


1 
1 


para. 


C3H70CO 


C7H15O 


1 


meta 


C3H70CO 


C7H15O 


1 


ortho 


C3H70CO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C7H15O 


1 


para 


C4H90CO 


C7H15O 


1 


meta 


C4H9OCO 


C7H15O 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


C7H15O 


1 


para 


CsHnOCO 


C7H15O 


1 


meta 


C5H110CO 


C7H15O 


1 


ortho 


C5H110CO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 OCO 


C 7 H 15 0 


1 


para 


C 6 H 13 OCO 


C 7 Hi 5 0 


1 


meta 


C 6 H 13 OCO 


C 7 HisO 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 OCO 


C 7 HisO 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 OCO 


C 7 H 15 0 


1 


para 


C B H 17 OCO 


C 7 Hi 5 0 


1 


meta 


C 8 Hi 7 OCO 


C7H15O 


1 


ortho | 


C 8 H 17 OCO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C 7 Hi 5 0 


1 


para 


C12H25OCO 


C 7 H 15 0 


1 


meta 


C12H25OCO 


C7H15O | 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C7H15O 


1 


para 


C 13 H 27 OCO 


C 7 H ls O 


1 


meta 


C13H27OCO 


C7H15O 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


C 7 H 15 0 


1 


para 


C14H29OCO 


C 7 H 15 0 


1 


meta 


C14H29OCO 


C 7 H 15 0 


1 


ortho 


C14H29OCO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C15H31OCO 


C 7 H 15 0 


1 


para 


C15H31OCO 


C7H15O 


1 


meta 


C15H31OCO 


C7H15O 


1 


ortho j 


C15H31OCO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C 16 H3 3 OCO 


C7H15O 


1 


para 


C16H33OCO 


C7H15O 


1 


meta 


Cl6H330CO 


V-7H15U 


1 


Ui LllU 


C16H330CO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C 7 H 15 0 


1 


para 


C17H350CO 


C 7 Hi 5 0 


1 


meta 


C17H350CO 


C 7 H 15 0 


1 


ortho 


C 17 H 35 OCO 


C 7 Hi 5 0 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


C 7 H 15 0 


1 


para 
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IX 


RS 1 

C7H150 f 


n 
1 


Position 
meta 


IC1BH370CO " 1 
C18H370CO 


C7H150 


1 


ortho 


C1BH370CO 


C7H150 


2 


ortho/para 


IC3H70CO 


C B HnO 


j 1 


para 



I C3H70CO 



[C3H70CO 



C 8 Hi 7 0 



or 



thcT 



[C3H7QCO 



C 8 Hi 7 0 



I ortho/para 
I para 



IC4H9OCO 



C 8 H n O 



1 C4H9OCO 



C 8 Hi 7 0 I 1 
C 8 H 17 0 1 1 



[meta 
ortho 



IC4H9OCQ 



|C 4 H 9 QCO 



C 8 Hi 7 0 I 2 
C 8 Hi 7 0 1 l" 



[ortho/para 
[para 



IC5H11OCQ 



IC5H11OCO 



IC5H11OCO 



IC5H11OCO 



|C 6 Hi 3 OCO 



|C 6 Hi 3 OCO 



|C 6 H 13 QCO 



|C 6 Hi 3 OCQ 



|C 8 Hi 7 OCO 



C 8 Hi 7 0 



[met a 



C 8 H 17 0 



C 8 Hi 7 0 



[ortho 

1 ortho/para 



C 8 Hi 7 0 



para 



C 8 Hi 7 0 



C 8 H 17 0 



1 



I meta 
ortho 



C 8 H 17 0 I 2 



I ortho/para 



C 8 Hi 7 0 



I para 
I meta 



[CsHitOCO 



[CsHitOCO 



1CbHi 7 0C0 



IC12H2SOCO 



|Ci 2 H 2 sOCQ 



C 8 Hi 7 0 



C 8 H 17 0 



_1_ 

1 



C 8 H 17 0 



I ortho 

1 ortho/para. 



C 8 Hi 7 0 1 1 
1 



C 8 Hi 7 0 



I para 
meta 



I C12H25OCO 
IC12H25QC0" 



IC13H27QCO 



C 8 Hi 7 0 



C 8 Hi 7 0 



I ortho 

1 ortho/para 



C 8 Hi 7 0 I 1 
C 8 Hi 7 0 I T 



para 



IC13H27OCO 



IC13H27OCO 



IC13H27OCO 



IC14H29OCQ 



IC14H29OCO 



C 8 Hi 7 0 



C 8 Hi 7 0 



_1_ 

2 



[meta 
ortho 



I ortho/para 



C 8 H a7 0 



C 8 Hi 7 0 



1 
1 
1 



I para 



[meta 
ortho 

ortho/para 



|Ci4H 29 Q c Q 



|Ci4H 2 90 CQ 



1C15H310CO 



1C15H310CO 



[C15H31QCO 



C 8 H 17 0 



C 8 H 17 0 
C 8 Hi 7 0 



para 



C 8 Hi 7 0 



C 8 Hi 7 0 



2 



meta 
ortho 



l^rsHrjoco 



IC16H33OC0 



IC16H33QC0 



-C 8 Hi 7 0 



ortho/para 



C B Hi 7 0 



para 



C 8 H i7 0 



meta 

ortho 

ortho/para 



IC16H33OCO 



C 8 Hi 7 0 



IC16H33QCO 



C 8 Hi 7 0 



lCi 7 H 35 OCO 



|Ci 7 H3sOCO 



|Ci 7 H 3 sOCO 



|Ci 7 H 3 50CO 



|Ci8H 37 OCO 



|Ci 8 H 37 OCO 



C 8 Hi 7 0 



C 8 Hi 7 0 



para 
meta 



C B Hi 7 0 



C 8 Hi 7 0 



ortho 



ortho/para 



C 8 H 17 0 
C 8 Hi 7 0 



_1_ 

1 
1 



para 



meta 
ortho 



|CibH 37 OCO 



C 8 Hi 7 0 
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v 
A 


" R 5 


n 


3 osition 




C8H170 


2 


ortho/para 


v_ 3 ri/ www 




1 


para 




Cl2H250 


1 


meta 




Cl2H250 


1 


ortho 


CiHtOCO 

V» J Li. y VvW 


Cl2H250 


2 


ortho/para 




C17H25O 


1 


para 


p. HoOCO 


C1 2 H 2 S0 


1 


meta 






1 i 


ortho 


L4H9ULU 




2 


ortho/para 






1 


nara 


C5H11OCU 


r 4 «u* c n 
W2 n 25 w 


1 


meta 


C5H11OCO 


'-'12 "25^ 


1 


ortho 


C5H13PCO 


P-. oHicO 
^12 n 25 w 


2 


ortho / Dara 


r-i TT rf"V"* f\ 


v -*12 n 25 w 


1 


para 


CeHi3(JCO 


\-12**25 u 


1 


meta 


C6H13OCU 


v -*12 n 25 w 


1 


ortho 


C6HI3CX-Q 


W2 n 25 u 


2 


ortho/Dara 


C8H17OCO 


p, -ti n 


1 


para 


C8H17OCO 


P-. nH^cO 


1 


meta 


C8HI7OCO 


W2 H 25 U 


1 


ortho 


CaHi7CX;0 


Cl2**25U 


z 


nrt'hn/naTa 


C12H25OCO 


/-I TT _o 


X 


OLL CL 


C12H25OCO 


C12H250 


X 


meta 


C12H25OCO , 


C12H250 


X 


ortho 


C12H25OCO 


C12H250 




ortno/ para 


C13H27OCO 


C12H250 


1 


para 


C13H27OCO 


C12H250 


X 


meta 


C13H27OCO 


C12H250 


X 


ortho 


C13H27OCO 


C12H25O 


A 




C14H29OCO 




X 


para 


C14H29OCO 


f* TT _rt 


X 


fflcua 


C14H29OCO 


1 C12H25U 


1 

X 




C14H29OCO 


C12K25U 


n 




C15H31OCO 


Ci2ii25^ 


1 
X 


para 


C15H31UCQ 




\ 


meta 


CisH 3 iOCO 


t-12* 1 25^ 


1 
X 


ortho 


CisHsiOCO. 


<~12 H 2 5w 




nrhho /tiara 


Cl6H330CO 


P, -M- .-H 


1 


para 


tt i~\C*f*\ 

CI6H33OCO 


^12 11 25 u 


1 


meta 




P^«»H-»eO 

v '12 ri 25 Vj ' 




ortho 


L-i6tl33vA-u 


x -12 xl 25 v 


2 


ortho/para 


p-« 1R1 efico 


Cl 7HoqO 


1 


para 


C1 iHicOCO 
v -17 ri 35 v/VrV,/ 


C12H250 


1 


meta 


C17H35OCO 


C12H250 


1 


ortho 


C17H35OCO 


C12H250 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


C12H250 


1 


para 


C18H37OCO 


C12H250 


1 


meta 


C18H37OCO 


C12H250 


1 


ortho 


C18H37OCO 


C12H250 


. 2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C14H290 


1 


para 
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r5- 



I Position 



C3H7OCO 



C14H29O 



|meta 
ortho 



C3H7OCO 



C14H29O 



C3H7OCO 



C4H9OCO 



C 14 H 2 90 



[ortho/para 



C14H29O I 1 
C14H29O 1 T 



I para 
meta 



C4H9OCO 



C4H9OCO 



C4H9OCO 



C14H29O 



C14H29O 1 2 
C14H29O I 1 



I ortho 

ortho/para 



C5H11OCO 



C5H11OCO 



CsHuOCO 



C5H11OCO 



C 6 Hi 3 QCO 



para 



C14H29O I 1 
C14H29O I 5" 



I meta 



I ortho 



C14H29O 



lortho/para 



C14H29Q 



1 



para 



C 6 Hi 3 OCO 



C14H29O 



| meta 
ortho 



CgHnOCO 



C 6 Hi 3 OCO 



C B Hi70C0 



CbHhOCO 



C14H29O 



C14H29Q 



lortho/para" 



C14H29O 



C14H29O 



1_ 
1 



| para 
meta 



C B Hi 7 OCO 
C 8 Hi 7 OCO 



C12H25OCO 



C12H25OCO 



C 12 H25OC0 



C12H25OCO 



C14H29O 



C14H29O 



I ortho 

fortho7para" 



C14H29O 



para 



C14H29O 



meta 



C14H29O 
C14H29O 



I ortho 



lortho/para 



C13H27OCO 



C13H27OCO 



C13H27OCO 



C13H27OCO 



C14H29O 



para 



C14H29O 



I meta 



Ci 4 H 29 0 



C14H29O 



1 
2 



1 ortho " 

lortho/para 



C14H29OCO 



C14H29O 



1 
1 



I para 
meta 



C14H29OCO 



C14H29OCO 



C14H29OCO 



C15H31OCO 



C14H29O 



C14H29O 



or 



tho 



C14H29O 



|ortho7para" 



C14H29O 



para 



C15H31OCO 



C14H29O 



_1_ 

1 



I meta 
I ortho 



C15H31OCO 



C 15 H 3 iOCO 



C16H33OCO 



C14H29O 



C14H29O 



I ortho/para 



C14H29O 



1 
1 



I para 
I meta 



Ci 6 H 33 OCO 



Ci6H 33 OCO 



erggggggg 



C14H29O 



C14H29O 



C14H29O 



2__ 

1 



ortho 

ortho/para 



C17H35OCO 



C 17 H 35 OCO 



C17H35OCO 



C14H29O 



para 



C14H29O 



I meta 



C14H29O 



I ortho 



C17H35OCO 



CieHrzOCO 



Ci B H3t0C0 



C14H29O 



ortho/para 



C14H29O 



para 



C14H29O 



[meta 
ortho 



Ci 6 H 3 70 CQ 



C18H37QCO 



C 3 H 7 OCO 



C14H29O 



C14H29O 



C16H33O 



1 



lortho/para 
I para 



C3H7OCO 



C16H33O 



I meta 
ortho 



C16H33O 
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X 


R 5 


n 


Position 


C3H70CO 


Ci6H 33 0 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


para 


C4H9OCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


meta 


C4H9OCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


ortho 


C4H9OCO 


Ci 6 H 33 0 


2 


ortho/para 


C 5 HuOCO 


C 16 H 33 0 


1 


para 


C5H11OCO 


C 1€ H 33 0 


1 


meta 


CsHnOCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


ortho 


C5H11OCO 


Ci 6 H 33 0 


2 


ortho/para 


C 6 H 13 OCO 


* Ci 6 H 33 0 


1 


para 


c 6 Hi 3 oco 


Ci 6 H 33 0 


1 


meta 


C 6 Hi 3 OCO 


C 16 H 33 0 


1 


ortho 


C 6 H 13 OCO 


C 16 H 33 0 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 OCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


para 


C 8 Hi 7 OCQ 


. C16H33O 


1 


meta 


C 8 Hi 7 OCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


ortho 


C 8 Hi 7 OCO 


Ci 6 H 33 0 


2 


ortho/para 


Ci 2 H 25 OCO 


C 16 H 33 0 


1 


para 


C12H25OCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


meta 


C12H25OCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


ortho 


C12H25OCO 


Ci 6 H 33 0 


2 


ortho/para 


C 13 H 27 OCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


para 


C 13 H 27 OCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


meta 


C 13 H 27 OCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


ortho 


Ci 3 H 27 OCO 


Ci 6 H 33 0 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


para 


C14H29OCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


meta 


C14H29OCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


ortho 


C14H29OCO 


C 16 H 33 0 


2 


ortho/para 


CisHaiOCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


para 


C 15 H 3 iOCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


meta 


C 15 H 3 iOCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


ortho 


C 15 H 3 iOCO 


Ci 6 H 33 0 


2 


ortho/para 


Ci € H 33 OCO 


C 16 H 33 0 


1 


para 


Ci 6 H 33 OCO 


C 16 H 33 0 


1 


meta 


Ci 6 H 33 OCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


ortho 


C 16 H 33 OCO 


Ci 6 H 33 0 


2 


ortho/para ] 


Ci 7 H 35 OCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


para 


Ci 7 H 35 OCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


meta 


C x7 H 35 OCO 


C 16 H 33 0 


1 


ortho 


C 17 H 35 OCO 


Ci 6 H 33 0 


2 


ortho/para 


C 18 H 37 OCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


para 


Ci 8 H 37 OCO 


Ci 6 H 33 0 


1 


meta 


Ci 8 H 37 OCO 


C 16 H 33 0 


1 


ortho 


C 18 H 37 OCO 


C 16 H 33 0 


2 


ortho/para 


C 3 H 7 OCO 


Ci 8 H 37 0 


1 


para 


C 3 H 7 OCO 


Ci 8 H 37 0 


1 


meta 


C 3 H 7 OCO 


Ci 8 H 37 0 


1 


ortho 


C 3 H 7 OCO 


C 18 H 37 0 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


Ci 8 H 37 0 


1 


para 



20 



ICsHgiOCO 



IC5H11OCO 



|C 5 HiiOCO 



lC 6 Hi 3 OCO 



lC 6 Hi 3 OCO 



I C 6 Hi 3 OCO 



IC8H17OCO 



[ C 8 Hl70C0 _ 



[ C 8 Hi70C0 



IC12H25QCO 



IC12H25OCO 



IC12H2SOCO 



IC12H25OCO 
lc 13 H27QCO" 



|Ci 3 H 2 7OC0 



IC13H27QCO 



[Ci 3 H270CQ 



1Ci 4 H 2 9Q co 



[C14H29OCO 



IC14H29OCO 



1 C14H29OCO 



|CisH 3 iOCO 



|Ci 5 H 3 iOCO 



1Ci 5 H 3 iOCO 



rCi 6 H 3 3QCO 



|Ci 6 H 3 3CX:0 



|Ci 7 H 35 OCO 



IC17H35OCO 



C 18 H 3 70C0" 
IC1BH37QCQ' 



IC18H37OCO 



ICH3O 



ICH3O 



[CH3Q 
CH 3 0 
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"r5" 



Position 



ci 8 h 37 q 1 r 



Ci 8 H 37 0 



Ci 8 H 37 0 



Ci B H 37 0 



Ci 8 H 37 0 



Ci 8 H 37 0 



Ci 8 H 37 0 



C 18 H 37 0 



Ci 8 H 37 0 



C 18 H 37 0 



Ci 8 H 37 0 



meta 



ortho 



ortho/para 



para 



ortho 
ortWpara 



para 



meta 
ortho 



ortho/para 



Ci 8 H 37 0 



para 
meta 



Ci 8 H 37 0 



Ci 8 H 37 0 



Ci 8 H 37 0 



I ortho 

1 ortho/para 



para 



C 18 H 37 0 



[meta 



C 18 H 37 0 



I ortho 



Ci 8 H 37 0 



1 ortho/para 



Ci 8 H 37 0 



para 



C i8 H 37 0 



Ci 8 H 37 0 
C18H37O 



1__ 

1 



I ortho 



ortho/para 



Ci 8 H 37 0 



para 



Ci 8 H 37 0 



Ci 8 H 37 0 



[m eta 
I ortho 



Ci 8 H 37 0 



I ortho/para 



Ci 8 H 37 0 



Ci 8 H 37 0 



Ci 8 H 37 0 



l 



I para 
meta 



Ci 8 H 37 0 



I ortho 
ortho/para 



C1BH37O 



C 18 H 37 0 



1 
1 



I para 



[meta 



Ci 8 H 37 0 



Ci 8 H 37 0 



I ortho/para 



Ci 8 H 37 0 



para 



Ci 8 H 37 0 



CiaH370 



[meta 
ortho 



Ci 8 H 37 0 I 2 
Ci 8 H 37 0 T 
Ci 8 H 37 0 I 1 



I ortho /p ara 
[para 
meta 



Ci 8 H 37 0 



1 ortho 



Ci 8 H 37 0 



CH 3 



orthoypara 
I para 



CH 3 



[meta 



CH 3 



CH 3 



_1_ 

2 



I ortho 



CH 3 



CH 3 



1_ 

1 



para 



CH 3 



[meta 
ortho 
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X 


R 5 


n 


Position 


C2H50 


CH 3 


2 


ortho/para 


C3H70 


CH 3 


1 


para 


C3H70 


CH 3 


1 


meta 


r* xs r\ 
C3H7U 


CH 3 


I 


ortho 


C3H7O 


CH 3 


2 


ortho/para 


C4H9O 


CH 3 - 


1 


para 


C4H9O 


CH 3 


1 


meta 


C4H9O 


CH 3 


1 


ortho 


C4H9O 


CH 3 


2 


ortho/para 


C5HllO 


CH 3 


1 


para j 


C5HHO 


CH 3 


1 


meta 


CgHllO 


\ CH 3 


1 1 


ortho 


C5HHO 


CH 3 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 0 


CH 3 


1 


para 


C 6 Hi 3 0 


CH 3 S 


1 


meta 


C 6 Hi 3 0 


CH 3 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 0 


CH 3 


2 


ortho/para 


C 8 Hi70 


CH 3 


1 


para 


C 8 Hi 7 0 


CH 3 


1 


meta 


C 8 Hi 7 0 


CH 3 


1 


ortho 


C 8 H 17 0 


CH 3 


2 


ortho/para 


C12H25O 


CH 3 


1 


para 


C12H25O 


CH 3 


1 


meta 


C12H25O 


CH 3 


1 


ortho 


C12H25O 


CH 3 


2 


ortho/para 


Ci 3 H 27 0 


CH 3 


1 


para 


Ci 3 H 27 0 


CH 3 


1 


meta 


Ci 3 H 27 0 


CH 3 


1 


ortho 


Ci 3 H 27 0 


CH 3 


2 


ortho/para 


Ci 4 H 29 0 


CH 3 


1 


para 


C14H29O 


CH 3 


1 


meta 


Ci4H 29 0 


CH 3 


1 


ortho 


C14H29O 


CH 3 


2 


ortho/para 


Ci 5 H 31 0 


CH 3 


1 


para 


C 15 H 31 0 


CH 3 


1 


meta 


C15H31O 


CH 3 


1 


ortho 


Ci 5 H 3 iO 


CH 3 


2 


ortho/para 


Ci 6 H 33 0 


CH 3 


1 


para 


Ci 6 H 33 0 


CH 3 


1 


meta 


C16H33O 


" CH 3 " 


"1 


ortho 


CieH 33 0 


CH 3 


2 


ortho/para • 


Ci 7 H 3 50 


CH 3 


1 


para 


Ci7H 3 sO 


/ITT 

CH 3 


1 


meta 


u 17 n 35^ 


v— tl 3 




<->»■*-■♦- Ka 
UlLJiU 


Ci 7 H 35 0 


CH 3 


2 


ortho/para 


C 18 H 37 0 


CH 3 


1 


para 


Ci 8 H 37 0 


CH 3 


1 


meta 


Ci 8 H 37 0 


CH 3 


1 


ortho 


Ci B H 37 0 


CH 3 


2 


ortho/para 


CH 3 0 


C2H5 


1 


para 
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R5 


n IP 


osition 


CH3O 


C2H5 


1 |n 


leta ! 


CH3O 


C 2 H 5 


1 ortho 


CH3O 


C 2 H 5 1 


2 ortho/para J 


C->H*0 


C2H5 


1 jpara 1 


CoH*0 


C 2 H 5 


1 Iraeta _| 


C-iHctO 


C2H5 


1 ortho _J 


CoHrO 

v "2* 4 5 v ' — ^ 


C2H5 


z 1 < 


"jrt*ho/Dara 


C3H7O 


C 2 H 5 


1 1 1 


naT*a 1 
j on. a. | 


C3H7O 


c 2 h 5 ■: 


1 1 


tieta J 


U3I17W 


C 2 H 5 


1 


ortho 


C3H70 


C 2 H S ! 


2 | 




C 4 H 9 0 


C2H5 


1 L 


para ! 




C2H5 


1 r 


meta 


L.4H.9U 


C 2 H S 1 


1 r 

2 1 


ortho 

ortho/para 


P II- A 

L.4H9U 


C 2 Hs ; 
C 2 H 5 1 


1 


para 


C5H11O 


C 2 H 5 


1 

1 _[ 


meta I 
ortho J 


C5H11O 


C 2 H S 

C 2 H S ) 


2 { 


ortho/para 


C 6 H 13 0 


C2H5 


1 1 


para J 


C 6 Hi 3 0 


C 2 H S 


1 1 


meta 


C 6 Hi 3 0 


C 2 H S 


1 


ortho J 


C fi Hi 3 0 


C 2 H 5 s 


2 i 
1 


ortho/para J 
para _J 


C 8 Hi 7 0 
C 8 Hi 7 0 


C2H5 | 

c 2 H 5 ! 


1 i 


meta 1 


C 8 Hi 7 0 
C 8 Hi 7 0 


C2H5 1 
C2H5 


1 

2 


ortho _J 
ortho/para | 
para 1 


C12H25O 
C12H25O 
C12H25O 
C12H25O 


— s. ~ 

C5H5 


1 1 
1 1 
t 1 
1 ^ 
1 1 


meta j 
ortho 1. 

1 para I 


C13H27U 

p- ,u. n n 
v-13 w 27 u 

^-13«27 u 


C2H5 
C2H5 
C 2 Hs 


I X 
1 T 


line ta 1 
I ortho 1 


N»13 r *27 v ' 


C 2 H 5 


| 2 


j ortho/para 


Pi „HioO 
v -'14 n 29 w 


C 2 H 5 


1 1 


para J 




C 2 H 5 


1 X 


meta 1 




C 2 H 5 


1 


ortho n 




G 2 H 5 


2 


ortho/para \ 




C 2 H 5 


1 1 


para _j 




C 2 H 5 


1 


tmeta J 




C 2 H 5 


1 


ortho _j 


C15H31O 


C 2 H 5 


2 


I ortho/para 


C 16 H 33 0 


C 2 H 5 


1 1 


|para j 


C16H33O 


C2H5 


1 


meta _j 


C 16 H 33 0 


C2H5 


1 


1 ortho 


Ci 6 H 33 0 


C 2 H 5 


2 


ortho/para 


CnH 35 0 


C 2 H 5 


1 


para 


C17H35O 
CnH 35 0 


C2H5 
C2H5 


1 1 
1 1 


meta 
ortho 
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X 




n 


Position 


p „ _iT_ _n 

Cl7ri35U 


U2XI5 


0 

ml 




p_ n 


v "2 ri 5 


\ 


para 






1 




^18 tl 37 l - ; 


C->Hc 




ortho 


p„ „ u. «n 


*-2 n 5 


2 


nrt-nn /nara 


V-113U 


f ,11- I 


1 

X 


y 01 cl 


t-.r1.3v 


*-3 n 7 




ms tcL 


pij.n 
UH3U 


L.3tl7 


J. 


UI LJAU 


/•"•TT r\ 
UH3O 


P. 17. 




Olinu/paia 


C2HSU 


L3H7 


X 


paxa 


y-t TT /"\ 
C2H5O 


C3H7 


J. 


met. a. 


C2H5O 


C3H7 


X 


ortho 


C2H5O 


C3H7 


Z 


or uno/para 


C3H7O 


C3H7 


1 


paxa. 


C3H7O 


C3H7 


X 


meta 


C3H7O 


j-l TT 
C3H7 


1 


ortno 


C3H7O 


C 3 H7 


n 
Z 


orc.no/ para 


C4H9O 


C3H7 


X 


paxa 


C4H9O 


C3H7 


X 


meta 


C4H9O 


C3H7 j 


X 


ortho 


C4H9O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C5HHO 


C3H7 


1 


para 


C5HHO 


C3H7 


1 


meta 


C5HllO 


C3H7 


1 


ortho 


C5HllO i 


C3H7 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 0 


C3H7 


1 


para 


C € Hi 3 0 


C3H7 


1 


meta 


C 6 Hi 3 0 


C3H7 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 0 


C3H7 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 0 


C3H7 


1 


para 


C 8 Hi 7 0 


C3H7 


1 


meta 


C 8 Hi 7 0 


C3H7 | 


1 


ortho 


C 8 Hi 7 0 


C3H7 


2 


ortho/para 


C 12 H 25 0 


C3H7 


1 


para 


C12H25O 


C3H7 


1 


meta 


C12H25O 


C3H7 


1 


ortho ! 


C12H25O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C3H7 


X 


para 


C13H27O 


C3H7 | 


X 


meta 


rj r\ 

Ci 3 H270 


C3H7 1 


X 


Oil, HO 


CI3H27O 


^3^7 


« 


or uHU/ paxa 


<-14 H 29 a 


C3U7 


1 


para 




^»3 n 7 


-1 

X 


mot" a 


P. .tl-oQ 


v -3* 1 7 


1 


ortho 


C14H29O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C3H7 


1 


para 


C15H31O 


C3H7 


1 


meta 


C 15 H 31 0 


I C3H7 


1 


ortho 


C15H31O 


C3H7 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C3H7 


1 


para 
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A 




n 


Position 


Pi iflnotl 


p.p. 


9 


or cxiu/ pcLxa 






X 


para 




U4H9 


1 
X 


meta 






X 


ortho 




1-4*19 


A 


ortiiO/para 


p.. n 


P 


\ 1 
X 


para 


W6«33^ 


P.W« 
I <-4»9 


X 


rneta 


p. ,u«^n 
V-I6H33U 


p .ti- 
C4H9 


T 
X 


ortho 


p- ~n 


U4H9 




ore no /para. 


C17H35O 


C4H9 


1 
1 


para 


f~* tj _r\ 

C17H35O 


P u 

C4H9 


X 


raeta 


C17H35O 


C4H9 


X 


ortho 


C17H35O 


C4H9 


*> 


ortho/para 


C18H37O 


C4H9 


1 


para 


Ci 8 H 37 0 


C4H9 


1 


meta 


C18H37O 


C4H9 


1 


ortho 


C18H37O 


C4H9 


2 


ortho/para 


CHsO 


C5H11 


1 


para 


CH3O 


C5H11 


1 


meta 


CH3O 


C5H11 


1 


ortho 


CH3O 


C5H11 


2 


ortho/para 


C2H5O 


C5H11 


1 


para 


C 2 H 5 0 


C s Hxi 


1 


meta 


C 2 H 5 0 


C5H11 


1 


ortho 


C 2 H 5 0 


C5H11 


2 


ortho/para 


C3H7O 


C5H11 


1 


para 


C3H7O 


C5H11 


1 


meta 


C3H7O 


C5H11 


1 


ortho 


C3H7O 


C5H11 


2 


ortho/para j 


C 4 H 9 0 


CsHu 


1 


pars 


C4H9O 


C5H11 


1 


meta 


C 4 HgO 


C5H11 


1 


ortho 


C4H9O 


C5H11 


2 


ortho/para 


CsHnO 


C5H11 


1 


para 


C5H11O 


C5H11 


1 


meta 


C5H11O 


C5H11 


1 


ortho 


C5H11O 


C5H11 


2 


ortho/para 


C6H13O 


C5H11 


1 


para 


C6H13Q 


C5H1I 


X 


meta 


C6H13O 


CsHu 


X 


ortho 


C -12 C\ 


C5H11 


0 
z 


ortho/para 


<~8 tt 17 u 




X 


para 


p«w* «n 
v*8**17^' 




X 


meta 


r D u. „n 
>^8**17* - ' 




1 

X 




C 8 H 17 0 


CsHu 


2 


ortho/para 


C12H250 : 


C5H11 


1 


para 


C12H250 


C5H11 


1 


meta 


C12H250 


C S H U 


1 


ortho 


C12H250 


CsHu 


2 


ortho/para 


C13H270 


CsHu 


1 


para 
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X 


R* 


n 


Position 


C 8 Hi 7 0 


C 6 Hi3 


2 


ortho/para 


Ci 2 H 25 0 


C 6 Hi3 


1 


para 


C12H25O 


C 6 Hi3 


1 


meta i 


C12H25O 


C 6 H 13 


1 


ortho 


C12H25O 


C 6 Hi3 


L 2 


ortho/para 


C13H27O 


C 6 Hi3 


1 


para 


C13H27O 


C 6 Hi3 


1 


meta 


Ci 3 H 27 0 


C 6 H 13 


1 


ortho 


C 13 H 27 0 


C 6 Hi 3 


2 


ortho/para 


Ci4H 29 0 


C 6 H 13 


1 


para 


C14H29O 


C 6 Hi 3 


1 


meta 


C14H29O 


C 6 H 13 


1 


ortho 


Ci4H 29 0 


C 6 Hi 3 


2 


ortho/para 


CisH 31 0 


C6H13 


1 


para 


C15H31O 


C 6 H 13 


1 


meta 


C15H31O 




1 


ortho 


C15H33O 


C 6 Hi 3 


2 


ortho/para 


C16H33O 




1 


para 


C16H33O 


C6H13 


1 


meta 


Ci 6 H 33 0 


CeHi3 


1 


ortho 


Ci gHssO 


C6H13 


2 


ortho /para 


Ci7H 3 sO 




1 


Dara 


C 17 H 35 0 


CgHi 3 


1 


meta 


C17H35O 


CgHi3 


1 


ortho 






2 


ortho/para 














1 


meta 


Ci rHttO 




1 


ortho 






2 




CH 3 0 


- CH 3 0 


1 


para 


CH3O 


CH3O 


1 


meta 


CH3O 


CH3O 


1 


ortho 


CH3O 


CH3O 


2 


ortho / para 


C2H5O 


CH3O 


1 


para 


C 2 H 5 0 


CH3O 


1 


meta 


C 2 H 5 0 


CH3O 


1 


ortho 


C 2 H 5 0 


CH 3 0 


2 


ortho/para 


C3H7O 


CH3O 


1 


para 


C 3 H 7 0 


CH 3 0 


1 


meta j 


C3H7O 


CH 3 0 


1 


ortho 


C3H7O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C4H9O 


CH 3 0 


1 


para 


C4H9O 


CH 3 0 


1 


meta 


C4H9O 


CH3O 


1 . 


ortho 


C4H9O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C 5 H U 0 


CH3O 


1 


para 


C5H11O 


CH3O 


1 


meta 


CsHuO 


CH 3 0 


1 


ortho 


C5H11O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C 6 Hi 3 0 


CH 3 0 


1 


para 
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|C 8 Hl70 



CH 3 0 




met a 
ortho 

ortho/para 



|C 8 Hi 7 0 



IC16H33O 



|Ci7H 3 50 



[C17H350 



ICi 7 H350_ 

IC17H3SO 



I C18H370 

[Ci 8 H370^ 



1CibH 37 0 



|C 18 H 3 70_ 



CH3O 

CH3O 

C2H5O, 

C 2 H 5 Q_ 

C 2 H 5 0 



C 2 H S 0 
C3H7O 



C3H 7 0_ 

C3H7O 

C3H7O 



C4H9O 
C4H9O 
C4H9O 



CH3O 
CH3O 



2 



CH3O 



CH3O 
CH3O 



para 
meta 



or 



the 



ortho /p ara 
para 
meta 



ortho 



ortho /para 
para 



meta 
ortho 
ortho /para 

para 
meta 



2_ 

1 
1 



I ortho 
I ortho /p ara 

para 

meta 



10 



15 



21) 



25 



30 



[ortho 
I ortho/para 



CH3O 



1 
2 



para 



[met a 
ortho 
I ortho/para 



CH3O 
CH3O 



1 
1 



I para 



Imeta 



CH3O 
CH3O 



1 
2 



I ortho 
1 ortho/para 



CH3O 



CH3O 



[para 
ImetaT 
ortho 



35 



40 



45 



CH3O 
C2H5O 



2 
1 



1 ortho/para 



C 2 H 5 0 



I para 
meta 



C 2 H 5 0 
C2H5O 



1 ortho 
ortho i 



para 



C 2 H 5 Q 
C 2 HsO 
C 2 H 5 Q 
C 2 H S 0 



2 



I para 
I meta 
ortho 



50 



55 



C2H5O 



| ortho / para 
I para 



C 2 H 5 Q_ 

C2H5O 

C 2 H 5 0 



C2H5O 
C2H5O 
C2H5O 



1_ 

2 
1 



[meta 
I ortho 
1 ortho/para 



| para 
|meta 
ortfc 
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A 




n 


position 


C4H9O 


C2H5O 


2 


orthn /nara 




C2H5O 


1 


PcLXSL 




C2H5O 


1 


msta 




C2H5O 


1 


ortho 




PiHcO 


0 


Uiuao/ pox a 




p-ii-p, 


1 

X 


para 


P*Ki -jO 


p„» e o 




mo t- a 
tUcua 




^»2**5*-' 


1 

X 


ortho 




V»»2".5U 


0 


0 r t ho / p a ra 




p-.u_p 
C2A5U 


1 
X 


para 




P-IT-O 


X 


meta 




^2**5^' 


1 


ortho 




P-.W-P 


*5 


ortho/paxa 


P- ~PT~ -Pi 


P-H-P 

U2*15 U 


X 


para 


^120250 


— ^O-SQ' — 


- X 


met a — 


p- «u»i.n 
C12H25U 


U2H5U 


X 


ortho 


P- -13- -P 

^12 H 250 




0 1 

A 


ortho/paxa 


pun 
C13H27O 


^ u r\ 
C2H5O 


1 


para 


C13H27O | 


C2HSO 


X 


met a 


C13H27O ! 


C2H5O 


1 


ortho 


C13H27O 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C2H5O 


1 


para 


Ci 4 H 2 gO 


C2H5O 


1 


meta 


C14H29O 


C2H5O \ 


1 


ortho 


C14H29O 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C15H31P 


C2H5O 


1 


para 


C15H31O 


C2H5O 


1 


meta 


C15H31O 


C2H5O 


1 


ortho 


C15H31O 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C2H5O 


1 


para 


TT f\ 
CI6H33O 


C2H5O 


1 


meta 


r* tt r\ 
C16H33O 


C2H5O 


1 


ortho 


/-« it /■» 


fy TT /*i £ 


2 


ortho/para 


O tr <"v t 

C17H35U 


C2H5O 


1 


para 


v-17 ii 35v 


J^I_TJ_r>k 

v*2 w 5 u 


X 


meta 


0 rr_^ _0 


C2H50 


X 


ortho 




TT f\ 




ortho/para 


p- - ex-.~p 1 


TT |"\ 


X 


para 


^18»37 u 


U2U5U 


X 


meta 


<-18 H 37U 


r»_D-p 


X 


ortho 


p- .u,.n 
*~18 n 37^ 


p.a.n 


9 


Otmo/ paid 


CH3O 


j n y vj 


1 


mof a 
iiic ua 


CH3O 




X 




CH3O 




1 


ortho 


CH3O 


C3H70 


2 


ortho/para 


C 2 H 5 0 


C3H70 


1 


para 


C2H5O 


C3H70 


1 


meta 


C 2 H 5 0 


C3H70 


1 


ortho 


C 2 H 5 0 


C3H70 


2 


ortho/para 


C3H7O 


C3H70 


1 


para 
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I V 1 

1 


R5 


n I 


Position 


v*3 n 7 ,J i 


C3H7O 


1 r 


neta 


1 rsHTO ! 
1 v*3**7 v j 


C3H7O 


1 < 


>rtho 


|r« ij-O 1 
| ^.3117^ s 


C3H7O 


2 ( 


^rtho/para 


Ic^HoO 1 


C3H7O 


1 1 


para 


Ir-HoO 1 


C3H7O 


1 1 


i\eta 


lp-p_n 1 


C3H7O 


1 


ortho 


1 v^ngw X 


C3H7O 


2 


ortho/para 


r,u,,n 1 
1 <-5 w ll u 1 


C3H7O 


1 


para I 




C3H7O 


1 


meta 1 


1 r'.u. . n 1 


C3H7O 


1 


ortho 


C5H11U 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C6H13O 


C3H7O 


1 


para 


1 _ TT _ _ 0 1 


C3H7O 


1 


meta 


C6M13U 1 


C-1H7O 


1 


ortho ___J 


C6H130 I 




2 


ortho/para [ 


C8Hl70 [ 




1 


para 


IC8H17O I 




1 




C 8 Hi70 1 


v -'3 tl 7 w 


1 


ortho 


| C8H17O : 


v*3" 7 W 


2 


ortho/para j 


C12H25O 


C3H7O 


1 


para 


C12H25O 1 


>-3* 1 7 w 


1 


meta j 


C12H25O J 




1 


ortho 


IC12H25O 


^3x17^ 1 


2 


ortho/para 


C13H27O 




1 


para 


C13H27O 


C3H7O 


1 


meta 


C13H27O 


C3H7O 


1 


ortho 


C13H27O 


p,u_a 


2 


ortho/para 


C14H29O 


L.3I17U 


1 


para 


C14H29O 


L- 3 n7U 


1 


meta 


C14H29O 


! C3H7O 


1 


ortho 


C14H29O 


S c 3 h 7 o 


2 
1 


ortho/para 
para 


C 15 H 3 iO 
C15H31O 


| v*3i*7 v 

p-H-O 
1 \_3rx7w 


1 


meta 


CisH3iO 




1 


ortho 


Ci5HsiO 


1 C-»HtO 


2 


ortho/para 


C16H33O 


f C1.H7O 


1 
1 


para 
meta 


C16H33O 

IC16H33U 


J C3H7O 


1 


ortho" 


Ci6ti33^ 


j C3H7O 


2 


ortho/para ~ H 


I W7* 1 35 l - r 


| C3H7O 


1 


para 


1 <-17 tt 35 u 


1 C3H7O 


1 


meta _j 


1 r% -H,en 


1 C3H7O 


1 


ortho 


|v-17 n 35 w 
C 17 H 3 50 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C18H37O 


C 3 H 7 0 


1 


para 


C18H37O 


C3H7O 


1 


meta 


C18H37O 


1 C3H7O 


1 


ortho 


C18H37O 


f C 3 H 7 0 


2 


ortho/para 


CH3O 


C4H9O 


1 


meta 


CH 3 0 
|CH 3 0 


| C4H9O 
1 C 4 H 9 0 


1 
1 


para 
ortho 
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X 


R 5 


n 


Position 


CH 3 o 


C4H9O 


2 


ortfao/para 


c 2 H 5 o 


C4H9O 


1 


para 


c 2 H 5 o 


C4H9O 


1 


meta 


C2H50 


C4H9O 


1 


ortho 


c 2 H 5 o 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C3H70 


C4H9O 


1 


para 


C 3 H 7 0 


C4H9O 


1 


meta 


C3H7O 


C4H9O 


1 


ortho 


C3H7O 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C4H9O 


C4H9O 


1 


para 


C4H9O 


C4H9O 


1 


meta 


C4H9O 


C4H9O 


1 


ortho 


C4H9O 


C 4 H 9 0 


2 


ortho/para 


C5H11O 


C4H9O 


1 


para 


C5H11O 


C4H9O 


1 


meta 


C5H11O 


C4H9O 


1 


ortho 


C5H11O 


C 4 H 9 0 


2 


ortho/para 


C 6 H 13 0 


C4H9O 


1 


para 


C 6 Hi 3 0 


C4H9O 


1 


meta 


c 6 h 13 o 


C4H9O 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 0 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 0 


C4H9O 


1 


para 


C 8 Hi 7 0 


C4H9O 


1 


meta 


C 8 H 17 0 [ 


C4H9O 


1 


ortho 


C 8 Hi 7 0 


C4H9O 


2 


ortho/para 


Ca2H 25 0 


C4H9O 


1 


para 


C12H250 


C4H9O 


1 I 


meta 


C12H250 


C4H9O 


1 


ortho 


C12H250 


C4H9O 


2 


ortho/para 


Ci3H 27 0 


C4H9O 


1 


para 


Ci 3 H 27 0 


C4H9O 


1 


meta 


Ci 3 H 27 0 


C4H9O 


1 


ortho 


Ci 3 H 27 0 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C4H9O 


1 


para 


C14H29O 


C4H9O 


1 


meta 


C14H29O 


C4H9O 


1 


ortho 


C14H29O 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C4H9O 


1 


para 


C15H31O 


C4H 9 0 


1 


meta — 


C15H31O 


C4H9O 


1 


ortho 


C15H31O 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C4H9O 


1 


para 


C16H33O 


C4H9O 


1 


meta 


C16H33O 


C4H9O 


1 


ortho 


C16H33O 


C4H9O 


2 


ortho/para 


Ci 7 H 35 0 


C4H9O 


1 


para 


Ci 7 H 35 0 


C4H9O 


1 


meta 


Ci 7 H 35 0 


C4H9O 


1 


ortho 


Ci 7 H 35 0 


C4H9O 


2 


ortho/para 


Ci 8 H 37 0 


C4H9O 


1 


para 
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- - -— 

X 




_ 1 

n 1 


:Uu X i- .1. VJi-i 


C18H370 




1 1 


neta 


C18H370 




1 < 


Drtho 


C18H370 


^*4*^9 


2 


ortho/para 


CH30 




1 


meta 


CH30 




1 

■A- 


Dara 


CH30 






ortho 


CH30 




2 


ortho/para 


C2H50 






para 


C2H50 


C5H11U 






C 2 H 5 0 


C5H11U 


X 


ortho 


C2H5O S 


IT _ _ f"V 

CsHnO 


0 


ortho /Dara 


C3H7O 


tt /"\ 
C5HHO 


1 
X 


pax* a 


C3H7O 


C5HHO 


1 


m©ta 


C3H7O 


C5HIIO 


X 


ortho 


C3H7O 


C5HHO | 




ortho/oara 


C4H9O 


C5H110 1 




para 


C4H9O 


tt r\ 
C5H11U 


A 


meta 


C4H9O 


C5H11O 


X 


nrhhn 


C4H9O 


C5H11O 


A 


nrhho/oara 


C5H11O 


C5H11O 


X 


para 


C5H11O 


C5H11O 


1 


meta 


CsHnO 


C5H11O 


1 


ortho 


C5H11O 


C5H11O 


2 


ortno/ pax a 


C 6 H X3 0 


C5H11O 


1 


para 


C 6 H 13 0 


C5H11O 


1 


meta 


C € Hi 3 0 


C5H11O 


1 


ortho 


C € Hi 3 0 


C 5 HiiO 


2 


A^f^n /nam 

Ortno/para 


C 8 Hi 7 0 


C5H11O 


1 


para 


C 8 Hi 7 0 


C5H11O 


1 


meta 


C 8 Hi 7 0 


C5H11O 


1 * 


ortho 


C 8 Hi 7 0 


C5H11O 


2 


oruno/ pal a. 


C12H25O 


C5H11O 


•1 
1 


para ■ 


C12H25O 


C 5 HiiO 




meta 


Ci 2 H 25 0 


C5H11O 


X 




C12H25O 


C5H11O 




OX WUU/ »■ 


C13H27O 


C5H11O 


X 


pax. a 


C13H27O 


C5H11O 


X 




C13H27O 


C5H11O 


X 




- C13H27O 




0 


ortho /oara 


C14H29O 




X 


para 


C14H29O 




1 


meta 


C14H29O 






ortho 


C14H29O 




2 


ortho/para 


C15H31O 




1 


para 




i C5H110 


1 


meta 


Cl5H3lO 


CsHnO 


1 


ortho 


Cl5H3lO 


c 5 h u o 


2 


ortho/para 


C16H330 


CsHnO 


1 


para 


C16H330 


C5H110 


1 


meta 


Ci 6 H 33 0 _ 


CsHnO 


1 


ortho 
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x 


R5 


n 


Position 


C16H330 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C17H350 


C5H11O 


1 


para 


C17H350 


C5H11O 


1 


meta 


Ca 7 H3 5 0 


C5H11O 


1 


ortho 


C17H35O 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C18H37O 


C5H11O 


1 


para 


C18H37O 


C5H11O 


1 


meta 


C18H37O } 


C5H11O 


1 


ortho 


C1RH37O 


C5H11O 


2 


ortho/para 


CH3O 


C6H13O 


1 


meta 


CH3O 


C 6 Hi 3 0 


1 


para 


CH3O 


C 6 Hi30 


1 


ortho 


CH3O 


C6H13O 


2 


ortho/para 




C6H13O 


1 


para 






1 


meta 




C6H13O 


1 


ortho 




C6H13O 


2 


ortho/para 






1 


para 


C3H7O 


C6H130 


1 


meta 




C6H 13 0 | 


1 


ortho | 


r-ir-A 

V.. 3X1.7 ^ 


C6H13O 


2 


ortho/para j 


v~4 n 9 


C*HnO 


1 


para 




CfiHi^G 


1 


meta 






1 


ortho 




v-6 n 13 u 


2 


ortho/para 


/-^ _TT_ _ O 
C5H.HO 


^-»6"13 v -' 


1 


para 


C5HllO 


v-6**13U 


1 

X 


meta 


C5HHO 




1 


ortho 


C5H110 


*~6 n 13 1 -' 


2 


ortho /oar a 


C6H130 


^6" 13^ 




para 


V-6H13U 




1 


meta 






1 


ortho ' 




CcHnO 


2 


ortho/para 




C 6 Hi30 


1 


para 


r 0 u,-n 




1 


meta 


v-8 fl 17 w 




1 


ortho 


^8 n 17 u 




2 


ortho/paxa 






1 


para 




C6Hl30 


1 


meta 


Ci oH^O 


C6Hl30 


1 


ortho 






2 


ortho/para 


Ci3H270 


C 6 H 13 0 


1 


para 


C13H27O 


C 6 H 13 0 


1 


meta 


C13H27O 


C 6 Hi 3 0 


1 


ortho 


C13H27O 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C 6 H 13 0 


1 


para 


C14H29O 


C 6 Hi 3 0 


1 


meta 


C14H29O 


i c 6 h 13 o 


1 


ortho 


C14H29O 


C 6 Hi 3 0 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C 6 H 13 0 


1 


para 



[CisH 3 iO 



IC15H31O 



IC15H31O 



[C16H33O 



IC16H33O 



IC16H33O 



|C 16 H 3 30 



IC17H35O 



IC18H37O 



[C18H37O 



|C 1B H3 7 0 



ICH3O 



[CH3O 
CH3O 



fCH 3 0 



[C2HSO 
C2H5O 



IC2H5O 



IC2H5O 
1 C3H7O 



[C4H9O 
C4H9O 
C4H9O 



I C4H9O 



[C5H11O 



IC5H11O 



[C5H11O 
C 6 Hi 3 0 
lc 6 Hl30 



|C 6 Hi 3 0 

CsHnO 



|C 8 H 17 Q 



|C B Hi 7 0 



|C 12 H 2 5Q 
C12H25O 



IC13H27O 

lCi 3 H270_ 
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C 6 Hi 3 0 



C 6 Hi 3 0 



C 6 Hi 3 0 



C 6 Hi 3 0 



C 6 Hi 3 0 



C 6 H i3 0 
C 6 Hi 3 0 



C 6 Hi 3 0 



C 6 Hi 3 Q 
C 6 Hi 3 Q 
C 6 Hi 3 Q 
C € H 13 0 



C 6 Hi 3 0 



C 6 Hi 3 0 



C 6 Hi 3 0 



C7H15O 



C7H15O 



C 7 H 15 0 



C 7 Hi 5 Q 



C7H15O 



C7H15O 



C7H15O 



C7H15O 



C7H15O 



C7H15Q 
C 7 H 15 Q 
C7H15O 



Position 



meta 



ortho 



ortho/para 



para 



meta 



or 



tho 



ortho/para 



para 



meta 
ortho 
ortho /para 

para 



meta 



ortho 



ortho/para 



meta 



para 
ortho 



ortho/para 
para 



meta 



I ortho 

1 ortho/para 



para 



C 7 HisO 
C7H13O 
C7H15O 



C7H15O 



C7H15O 



C 7 H 15 0 



C7H15O 



C7H15O 
C 7 HisO 
C 7 H 15 0 



C7H15Q 



C7H15O 



C7H15O 



C7H15O 



C7H15O 



C 7 H 15 0 



C7H15O 



C7H15O 



C7H15O 



C 7 H 15 0 



C7H15O 



C 7 HisO 
C7H15O 



I meta 
1 ortho 
1 ortho/para 



para 
[meta 
ortho 



I ortho/para 



[para 
meta 



[ortho /para^ 
I para 
meta 



ortho 

1 ortho /para" 



para 



Imeta 



I ortho/para 



1 



I para 
Imeta 



1 ortho 
ortho/para 



1 



para 



Imeta 
ortho 
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X 




n 


Position 


v -*13 n 27 ,J 


OHi cO 


2 


0 t t~ Vin /nara 


P>t * HinO 






par a 






1 


ros ta 




CiHi cPl 




PT"t* Y\n 






2 


nrt - Vko Mara 


P.. r- U-, , n 


p-R- c n 


1 

X 


[Jai a. 






1 

X 




C15H31O 


C7H15U 


J. 


ortho 


Cl5H3lU 


i p~p...-p* 




or cnu/pal a 


O _ rr s\ 

W6O33O 


1 ^7 H 15U 


1 


pa. 1*3. 


C16H33O 


L7HisU 


1 

X 


meta 


/-i lt r*\ 
W6H33O 


L7H15O 


X 


ortho 


C16H330 


U7H15U 


is 


orcno/paTa 


u f\ 
C17H35O 


C7H15O 


X 


par - a. 


C17H35O 


C7H15U 


X 


meta 


C17H35CJ 


C7H15O 


X 


ortho 


C17H35O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C18H37O 


C7H15O 


1 


para 


C18H37O 


C7H15O 


1 


meta 


C18H37O 


C7H15O | 


1 


ortho 


Ci8H 37 0 


C7H15O 


2 


ortho/para 


CH36 


CBH17O 


1 


meta 


CH3O 


C 8 Hi 7 0 


1 


para 


CH3O 


C B H 17 0 


1 


ortho 


CH3O 


C 8 Hi 7 0 


2 


ortho/para 


C2H5O 


C B Hi 7 0 j 


1 


para 


C 2 H 5 0 


C 8 Hi 7 0 j 


1 


meta 


C 2 H 5 0 


C B H 17 0 


1 


ortho 


C2H5O 


C 8 H 17 0 


2 


ortho/para 


C3H7O 


C B Hi 7 0 


1 


para 


C3H7O 


C B Hi70 


1 


meta 


C3H7O 


C 8 Hi 7 0 


1 


ortho 


C3H7O 


C B Hi 7 0 


2 


ortho/para 


C4H9O 


C B Hi 7 0 


1 


para 


C4H9O 


C 8 Hi70 


1 


meta 


C4H9O 


C B Hi 7 0 


1 


osrtho 


C4H9O 


C B Hi 7 0 


z 


ortho/para 


C5H110 


C B ni7U 


1 

X 


para 




p«H-.-.n 

U 8 Hi7U 


X 


meta 


PeHvvD- 


P o il,-0 
v-8**17^ 


1 

X 






P-ti.-o 
^ 8 ni7U 






^- , 6 C1 13 U 


CoHnO 


1 


para 


MS t *13 lJ 


CHnO 
V -B"17 v ' 


1 


meta 




CnHnO 


1 


ortho 


C 6 Hi 3 0 


C 8 H 17 0 


2 


ortho/para 


C 8 Hi 7 0 


C 8 H 17 0 


1 


para 


C 8 Hi 7 0 


C B Hi 7 0 


1 


meta 


C 8 Hi 7 0 


CsHnO 


1 


ortho 


C B Hi70 


CsHnO 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C„H 17 0 


1 


para 
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Die erfindungsgcmaB zu verwendenden Verbindungen der Formel I bis HI konnen nach der Oleichung 

- 3 ROH 

R l CH 2 R2 + R 4 NH 2 + R 3 CMOR) 3 ^ 1 



35 
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45 



R = CH 3 , C 2 H 5 

mikrokristallines Wachs, Lanolin und Stcannsaure. ^ mmt >n Wfinnen. sind z B CoEmulgaloren, Fetle und 
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nete Verdickungsmittel sind bei spiels weise vernetzte Polyacrylsauren und deren ijenvate, Polysaccharide, insbesonderc 
Xanthan-Gum, Guar-Guar, Agar-Agar, Alginate und l^losen, Carboxymethylcellulose und Hydroxyetbylcellulose, fer- 
ncr Fettalkohole, Monoglyceridc und Fettsauren, Polycrylate, Polyvinylalkohol und Polyvinylpyrrolidon. Unter bioge- 
nen Wirkstoffen sind beispielsweise Pflanzenextrakte, EiweiBhydrolysate und Vitarrunkomplexe zu verstehen. Ge- 
5 brauchliche Fibnbildner sind beispielsweise Hydrocolloide wie Chitosan, mikrokristallines Chitosan oder quaterniertes 
Chitosan, Polyvinylpyrrolidon, VinylpyrroBdon-VinylaeeUl-CopolymerisaLe, Poly mere der Acrylsaurereihe, qualemare 
Ccllulosc-Dcrivatc und ahnlichc \fcrbindungcn. Als Konscrvicrungsmittcl cigncn sich beispielsweise Formaldchydlo- 
sung, p-Hydroxybenzoat oder Sorbinsaure. Als Perlglanzmittel konimen beispielsweise Glycoldistearinsaureester wie 
Elhylenglycoldistearat, aber auch Fettsauren und Fettsauremonoglycolester in Betracht.. Als Farhstoffe konnen die fur 
10 kosmelische Zwecke geeigneten und zugelassenen Substanzen verwendet werden, wie sie beispielsweise in der Publika- 
lion "Kosmelische Farbemittel" der Farbstofifkoimmission der Deutschen Forschungsgemeinschaft, veroffentlicht im 
Verlag Chemie, Weinheim, 1984, zusammengestellt sind. Diese Farbstoffe werden ubucherweise in Konzentration von 
0,001 bis 0,1 Gew.-%, bezogen auf die gesamte Mischung, eingesetzt. 

Der Gesamtanteil der Hilfs- und Zusatzstoffe kann 1 bis 80, vorzugsweise 6 bis 40 Gew.-% und der nicbt wafirige An- 
15 teil ("Akuvsubslanz") 20 bis 80, vorzugsweise 30 bis 70 Gew.-% - bezogen auf die Millel - belragen. Die Herslellung 
der Mittcl kann in an sich bekannter Wcisc, d. h. beispielsweise durch HciB-, Kalt-, HciB-HciB/Kalt- bzw. PIT-Emulgic- 
rung erfolgen. Hierbei handelt es sich um ein rein mechanisches Verfahren, eine chemische Reaktion findet nicht statt 
SchlieBlich konnen weitere an sich bekannte im UV-A-Bereich absorbierenden Substanzen mi tverwendet werden, so- 
fem sie im Gesamtsystem der erfindungsgemaB zu verwendenden Kombination aus U V-B und UV-A-Klter stabil sind. 
20 ( jegenstand der vorliegenden Erfindung sind weiterhin kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen, die 0,1 bis 
10 Gew.-%, vorzugsweise 1 bis 7 Gew.-%, bezogen auf die gesamte Menge der kosmetischen und pharmazeutiscben Zu- 
bereitung, eine oder mehrere der Verbindungen derFormel I zusammen mil an sich fur kosmetische und pharmazeutische 
Zubereitungen bekannten, im UV-B-Bereich absorbierenden Verbindungen als Lichtschutzmittel enthalten, wobei die 
Verbindungen der Formel I in der Regel in geringerer Menge als die UV-B-absorbierenden Verbindungen eingeselzl wer- 



Der groBte Teil der Lichtschutzmittel in den zum Schutz der menschlicben Epidermis dienenden kosmetischen und 
pharmazcutischen Zubereitungen bestcht aus Verbindungen, die UV-Licht im UV-B-Bcrcich absorbicrcn d. h. im Be- 
reich von 280 bis 320 nm. Beispielsweise betragt der Anteil der erfindungsgemaB zu verwendenden UV-A-Absorber 10 
bis 90 Gew.-%, bevorzugt 20 bis 50 Gew.-% bezogen auf die Gesamtmenge von UV-B und UV- A -absorbierenden Sub- 



Als TJV-B-Filtersubstanzen, die in Kombination rait den erfindungsgemaB zu verwendenden verbindungen der Formel 
I angewandt werden, kommen beliebige UV-B-Filtersubstanzen in Betracht Beispielsweise sind zu nennen: 
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[Nr. p 


3toff | ( 


:AS-Nr. 
(=Saure) 


1 1 r 


1 -Aminobenzoesaure 


L50-13-0 


2 

1 L 


3- (4'Trimethylammonium) • benzyl idenbornan - 2 - on - 1 
methyl su If at 1 


52793-97-2 


1 3 


3,3, 5 -Tr imethyl - cyclohexyl - salicylat I 
(Homosalatum) 


118-56-9 


4 | 


2 -Hydroxy- 4 -methoxy-benzophenon 1 
(Oxybenzonum) I 


131-57-7 


1 5 1 


2-Phenylbenzimidazol-5-sulfonsaure und ihre 
Kalium-, Natrium- u. Triethanolaminsalze 


27503-81-7 


6 


3,3' - (1, 4- Phenyl endi- J 
methm) -bis (7, 7 -aimetnyx oxooiwytxu l * . * . j. j 1 
tan-l-methansulf onsaure) und ihre Salze 


90457-82-2 


i 7 S 
1 1 


4 -Bis (polyethoxy) amino -b en zoesaurepolyethoxy- 
ethylester 


113010-52-9 


1 O if 

1 1 


A-nHmPthvlamino-benzoesaure-2-ethylhexylester 


21245-02-3 


I 1 


ca 1 -i r^vi qSut© -2 - ethvlhexylester 1 


118-60-5 


1 ^ 1 


a Moj-'hnvv. 7i mt- Qaure ,, 2 * isoainvlGStsr 1 


7/6/7-10-2 




a Mft^-'Krtw- ^ *i mh c-fiure- 2 -ethvlhexylester ! 


5466-77-3 


1 ^ 1 


0 tiif^Y-rvir-i/- a -mfafymw-benzoDhenon- 5-sulron- 1 
(Sulisobenzonum) und das Natriumsalz I 


4065-45-6 


13 


3- (4' -Sulf o)benzyliden-bornan-2-on und Salze I 


58030-58-6 


1 1 X i 

1 


1 m i At -Mcahhvi l benzvliden-bornan- 2 -on 


36861-47-9 


I lb 


«a ^ r^onhnman -2 - on 


16087-24-8 


1 


i - fA' .T«?onronvlohenvl) -3 -phenylpropan- 1, 3 - dion 


63260-25-9 ' 


17 


1 4 - Isopropylbenzylsalicylat 


94134-93-7 


18 


12,4,6-Trianilin- (o- 

1 carbo -2' - ethylhexyl - 1 ' - oxy) - 1 , 3 . 5 - tr iaz in 


1 88122-99 -0 


19 


|3-Imidazol-4-yl-acrylsaure una lhr Kthyl«*L«i 


104-98-3* 


20 


2 -Cyano-3. 3 - diphenyl aery lsauree thy 1 ester 


1 5232-99-5 


21 


2 -Cyano- 3 , 3 - diphenyl aery Is Sure- 2 ' - ethylhexyl- 
1 ester 


6197-30-4 


22 


|Menthyl-o-aminobenzoate oder: 

|5-Methyl-2- (1 -methyl ethyl) -2-aminobenzoate 


134-09-8 


1 23 


1 Glyceryl p-aminobenzoat oder: 

1 4 - Aminob enz o e s au r e - 1 - g ly eery 1 - e s t er 


136-44-7 


24 


|2,2' ~Dihydroxy-4-methoxybenzophenon (Dioxyben- 
Izone) a 


131-53-3 


25 


2 -Hydroxy-4 -methoxy-4 -methylbenzophenon (Mexo- 


1641-17-4 


26 


Triethanolamin Salicylat 


|2174-16-5 


27 


Dime thoxyphenylglyoxalsaure oder : 
1 3 , 4 - dimethoxy-phenyl -glyoxal - saures Natrium 




28 


3-(4'Sulfo)benzyliden-bornan-2-on und seine 
Salze 


56039-58-8 
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:rnS&omsierte Figmenle wie Titandioxid und ZinkOXttTzTrn^^^r 



SchlieBlich sind auch fflBSfonisierte ttgmente wie Titandioxid und Zinkoxid zu i 

Zum Schutz menschlicher Haare vor UV-Strahien konnen die erfindungsgemaBen Lichtschutzmittel der Formel I in 
Shampoos, Lotionen, Gclen oder Emulsionen in Konzentrationcn von 0,1 bis 10 Gew.-%, bevorzugt 1 bis 7 Gew.-% ein- 
gearbeitet werden. Die jeweiligen Forraulierungen konnen dabei u. a. zum Waschen, Farben sowie zum Frisieren der 
5 Haare verwendet werden. 

Die erfindungsgemaB zu verwendenden Verbindungen zeichnen sich in der Regel dumb ein besonders bohes Absorp* 
tionsvcrmogcn im Bcrcich der UV-A-Strahlung mit scharfcr Bandcnstruktur aus. Wcitcrhin sind sic gut in kosmctischen 
Olen loslich und lassen sich leicht in kosmetische Formuliemngen einarbeiten. Die mit den Vferbindungen I bergestellten 
Emulsionen zeichnen sich besonders durch ihre hohe Stabilitat, die Verbindungen 1 selber durch ihre hohe Photosiabilitat 
10 aus, und die mit I hergestellten Zubereitungen durch ihr angenehmes Hautgefuhl aus. 

(Jegenstand der Erfindung sind auch die Verbindungen der Formel I zur Verwendung als Medikament sowie pharma- 
zeutische Mittel zur vorbeugenden Behandlung von Entziindungen und Allergien der Haut sowie zur Verhutung be- 
stimmter Hautkrebsarten, welche eine wirksame Menge mindestens einer Verbindung der Formel I als Wirkstoff enthal- 
ten. 

15 Das erfindungsgemaBe pharmazeulische Millel kann oral oder lopisch verabreichl werden. Fur die orale , Verabrei- 
chung licgt das pharmazcutischc Mittel in Form von u. a. Pastillcn, Gclatinckapscln, Dragccs, als Sirup, Losung, Emul- 
sion oder Suspension vor. Die topische Anwendung der pharmazeutischen Mittel erfolgt beispielsweise als Salbe, 
Creme, Gel, Spray, T^osung oder T/)tion. 

2i) Beispiele 

L Herstellung 

Beispiel 1 

25 

AUgemeine Vorschrift (fur die Verbindung der Nr. 1 der 'labelle 2) 

0,1 mol p-Arninobenzoesaure-2-ethylhexylester, 0,1 mol Pivaloylacetonitril und 0,1 mol Triethylorthoformial wurden 
in 100 ml Diethylenglykol 2 h auf 120°C erhirzt, wobei Ethanol abdestilliert wurde. Nach Ahktlhlung auf 80°C wurde 
30 mit Wasser versetzt und vom ausgefallenen Niedcrschlag abnlthert. AnschlieBend wurde aus Petrolether umkristallisiert. 
Man erhielt in 80%iger Ausbeute Verbindung 1 der Tabelle 2. 

Beispiel 2 

35 0,1 mol AnUiranilsaure-2-ethylhexylesLer, 0, 1 mol 2,4-Penlandion und 0, 1 mol TrieQrylorthoformial wurden in 100 ml 
Dicthylcnglykol 2 h auf 120°C crhitzt, wobci Ethanol abdestilliert wurde. Nach Abkiihlung auf 80°C wurde mit Wasser 
versetzt und vom ausgefallenen Niedcrschlag abriltriert AnschlieBend wurde aus Petrolether umkristallisiert. Man er- 
hielt in 70%iger Ausbeute Verbindung 24 der Tabelle 2. 

40 Beispiel 3 

0,1 mol m-lbluidin, 0,1 mol Pivaloylacetonitril und 0,1 mol Triethylorthoformiat und 1 g Zinkchlorid wurden in 
100 ml Diethylenglykol 2 h auf 120°C erhitzt, wobei Ethanol abdestilliert wurde. Nach Abkiihlung auf 80°C wurde mit 
Wasser versetzt und vom ausgefallenen Niederschlag abfillriert AnschlieBend wurde aus Petrolether umkristallisiert 
45 Man erhielt in 709fciger Ausbeute Verbindung 2 der Tabelle 2. 

Weitere so hergestellte Verbindungen sind in 'labelle 2 angegeben. 



50 



55 



65 
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TabeUe 2 





A 


"\ C=C / CN 

^ HN-^ ^ CO ( 


^CH3 

:— ch 3 


| 
1 

^li 1 


Nr. |l 


* 1' 


max * 


s 


1) 


4-COOC 8 Hi7 


L) |- 


i 4 6 < 


sen I 
* 1 


2) 


3-CH 3 


J38 - 


no 1 
J 


3) 


4-OCH3 


S48 ' 


J 


4) 


4-tert.C 4 H 9 


342 ' 


300 I 


1 


4-11-C4H9 1 


542 


384 j 


TP 


4-CONHC 8 Hi7 


1) | 


546 


773 j 


7) 


4-iso-C3H7 


342 


903 J 


8) 


4-11-C3H7 I 


342 


Q1 fi 1 
7I0 1 


9) | 


2-COOC 8 Hi7 


1) ^ 


348 


1 


10) 1 


2-CN 


338 
346 


no c 1 

995 1 
583 J 


11) 
12) 


2- COOC15H31 (iso) t° 1J | 

3- iso OC3H7 ! 


340 


829 ] 


13) 


2-COO w X N^H(C 2 H40H) 3 _T 


346 




14) 1 


2,5-Di-OCH 3 1 


362 _J 


491 1 


15) 1 


2-COOH J 


346 I 


965 "n 


16) 


4-SO3- X *HN(C 2 H40H) 3 j 


340 


666 (Wasser) | 


17) 


4-S0 3 ^Na* i 


340 




18) 


2-OC2H5 


352 


876 


19) 


2-COOCH3 


348 


995 1 


20) 


2-COOCH 2 CH(CH 3 ) 2 


348 
346 


864 j 
825 j 


21) 
Nr. 


2-COOC4H9 
iVerbindung 


Xmax 


E^l | 


22) 


IhsC 2 ooc^ 

CH 3 


tr CN 

c=c 

COC(CH 3 )3 
COOC 2 H 5 


380 


768 I 


23) 


c=c 

hn^ "^coc (CH 3 ) 3 


1350 


817 
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3 \ ^ 

n-\ c= c ch 3 


Kr. 


R 


Xmax 




24) 


H x COCH 3 
C=C 
HN^ X COCH 3 
1 COOC 8 H 17 1) 


344 


795 


25) 


H ^ COCH 3 
HN ^ 3 i 

X ^ C00C4H9 


344 


938 


26) 


H N S .COCH3 

c=c 

HN^ X COCH 3 




1035 1 


27) 


H v .COCH 3 
C=C^ 
HN COCH 3 

COOC B Hi7 U 


346 


1049 


28) 


H \ ^COCH 3 

c= 

™/ N COOC 2 H 5 

O 


346 


757 


29) 


H \ .COCH 3 
HN^ COOCH3 

<> 

COOC 8 H X 7 11 


346 


941 
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Nr. R 



30) 



31) 



32) 



33) 



Hv 
HN' 



^CN 

CO C— CH 3 

^CH 3 



H \ / COCH 3 
C==C 
m S X COOCH 3 

JL^COOCHa 



H 



,COCH 3 



hn / COOC(CH 3 ) 3 



J^COOC 8 H 17 



1) 



c=c 

/ X COOC 8 H 17 1) 



HN 




OCH 3 



OCH3 



Xmax 



344 



344 



346 



H \ _ r / CN 

C=C 

ra / X COOC 8 H l7 1) 



OCH3 



350 



H 3 CO 




34) 



c=c 

X COOC 6 Hi7 11 



HN 



H 3 CO 




OCH3 



322 



E^l 



1008 



717 



646 



612 



761 



10 



15 



20 



25 



30 



35 



40 



50 



55 



60 



65 
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^CN 

^C=<" ^CH 3 

HN^ CO C— CH 3 

^CH 3 



Nr. R 



Xmax 



35) 



C—C 

X COOC 8 H 17 1> 



OOC 2 H 5 



332 




1105 



36) 



C= C 
HN^ COOC B Hi7 1J 



COOCH 3 



336 




752 



37) 



H .COOC2H5 
C= 

HN^ X C0OC 2 H S 



336 



^A^.COOCH 3 



890 



38) 



39) 



H j COOC2H5 



335 



*COOC 2 H 5 



^L^COOC 8 H 17 1) 



.COOC2H5 

C= 

HN / N COOC 2 H 5 



1) 



320 




COOC 8 H 17 



630 



700 
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:meine Herstcllvorschrift zur Herstellung von Emulsionen fiir aHmc 



Allgemeine Herstcllvorschrift zur Herstellung von Emulsionen fur aBmetische Zwecke 

AUe olloslichen Bestandteile werden in einem Ruhrkessel auf 85°C erwarmt. Wenn alle Bestandteile geschmolzen 
sind, bzw. als Flilssigphase vorliegen, wird die Wasserphase unter Homogenisieren eingearbeitet. Unter Riihren wird die 
5 Emulsion auf ca. 40°C abgekiihlt, parfumiert, homogenisiert und dann unter standigem Riihren auf 25°C abgekiihlt. 



Zubcrcitungcn 
Beispiel 4 

10 

Zusammensetzung fur die Lippenpflege 

ad 100 Eucerinum anhydricum 
10,00 Glycerin 
IS 10,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 dcrTabcllc2 
8,00 Octyl Methoxycinnamat 
5,00 Zink Oxid 
4,00 Castorol 

20 4,00 Pentaerythrithil Stearat/caprat/Caprylat Adipat 

3,00 Glyceryl StearatSE 

2,00 Bienenwachs 

2,00 Microkristal lines Wachs 

2,00 Qualerniuni-18 Bentonil 
25 1 ,50 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 



Beispiel 5 

Zusammensetzung fur die T Jppenpflege 

ad 100 Eucerinum anhydricum 
10,00 Glycerin 
10,00 Titanium Dioxid 
0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 
35 8,00 Ociyl Melhoxycinnamal 
5,00 Zink Oxid 
4,00 Castorol 

4,0OPentflerythrithil Stearat7caprat/Caprylat Adipat 
3,00 Glyceryl Stearat SE 
40 2,00 Bienenwachs 

2,00 Microkristal lines Wachs 
2,00 Quatemium-18 Bentonit 
1 ,50 FEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

45 Beispiel 6 

Zusammensetzung fur Sunblockcr mit Mikropigmcntcn 



adIOOWasser 
50 10,00 Octyl Methoxcinnamat 

6,00 FEG-7-Hydrogenated Castor Ol 
. 6,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 der l^belle 2 

5,00 Mineral Ol 
55 5,00Isoamyi p-Melhoxycinnainal 

5,00 Propylcn Glycol 

3,00 Jojoba 01 

3,004-Methylbenzyliden Campher 
2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
60 1,00 Dimethicon 

0,50 FEG-40-Hydrogenated Castor Ol 
040 Tocopheryl Acetat 
0,50 Phenoxyethanol 
0,20 EDTA 
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Bcispicl 7 

Zusammensetzung fur Sunblocker mil Mikropigmenten 

5 

ad lOOWasscr 

1 0,00 Oclyl Melhoxcinnamat 

6,00 FEG-7-Hydrogcnatcd Castor 0l 

6,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Vcrbindung Nr. 24 der Tabelle 2 1(J 
5,00 Mineral Ol 

5,00 Isoamyl p-Methoxycinnamat 
5,00 Propylcn Glycol 
3,00 Jojoba 01 

3,00 4-Methylbenzyliden Camphcr . 15 

2,00 FEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
1 ,00 Dimcthicon 

0,50 PEG-40-Hydrogenated Castor Ol 
O^OTocopheryl Aceiat 

0,50Phenoxyethanol M 
0,20 EDTA 

Beispiel 8 
Feltlreies Gel 

25 

adlOOWasser 

8,00 Octyl Mcthoxycinnamat 
7 ,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 derTabeNe2 30 

5,00 Glycerin 

5,00FEG-25PABA 

1 ,00 4-Methylbenzyliden Campher 

0,40 Acrylate C10-C30 Alkyl Acrylat Crosspolymer 

030 Imidazolidinyl Urea 35 
0.25 Hydroxyethyl Cellulose 
0,25 Sodium Mcthylparabcn 
0,20 Disodium KDTA 
0,15 Fragrance 

0,15 Sodium Propylparaben 40 
0,10 Sodium Hydroxid 

Beispiel 9 

Fellfreies Gel ^ 

adlOOWasser 

8,00 Octyl Mcthoxycinnamat 
7,00 Titanium Dioxid 

0,5-1 0 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 50 

5,00 Glycerin 

5,00FEG-Z5PABA 

1,00 4-Methylbenzyliden Campher _ 

0,40 Acrylate C10-C30 Alkyl Acrylat Crosspolymer 

030 Imidazolidinyl Urea 55 
0,25 Hydroxyethyl Cellulose 
0,25 Sodium Mcthylparabcn 
0,20 Disodium KD1A 
0,15 Fragrance 

0,15 Sodium Propylparaben M 
0,10 Sodium Hydroxid 

Beispiel 10 
Sonnencreme (LSF20) 



65 



ad lOOWasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 
8,00 Titanium Dioxid 
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Bcispicl 11 



6,00 PEU-7-Hydrogenated Castor Ol 
0,5 10 Verbindung Nr. 1 der Tabelle 2 
6,00 Mineral Ol 
5,00ZinkOxid 
5 5 ,00 Isopropyl Palmitat 
5,00 Lmdazoliilinyl Urea 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
1 ,00 4-Methylbenzyliden Campher 
10 0,60 Magnesium Stearat 
0,50 Tocopheryl Acetat 
0,25 Methylparaben 
0,20 Disodium EDTA 
0,15 Propylparaben 

15 



Sonnencreme QJSF 20) 
adlOOWasser 
2i) 8,00 Octyl Methoxycinnamat 

8,00 Titanium Dioxid 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

0,5-10 Verbindung Nr. 24 der TabeUe 2 

6,00 Mineral Ol 
25 5,00ZinkOxid 

5,00 Isopropyl Palmitat 

5,00 Imidazotidinyl Urea 

3,00 Jojoba Ol 

2,00 PFXJ-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
30 1 ,00 4-Methylbenzyliden Campher 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tocopheryl Acetat 

0,25 Methylparaben 

0,20 Disodium EDTA 
35 0,15 Propylparaben 

Beispiel 12 
Sonnencreme wasserfest 

40 

adlOOWasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 

5,00 PEG-7-IIydrogeriated Castor Ol 

5,00 Propylene Glycol 
45 4,00 Isopropyl Palmitat 

4,00 Caprylic/Capric Triglycerid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 der Tabcllc 2 

4,00 Glycerin 

3,00 Jojoba Ol 
50 2,00 4-Methylbenzyliden Campher 

2,00 Titanium DiOxid 

1,50 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

l^ODimethicon 

0,70 Magnesium Sulfat 
55 0,50 Magnesium Stearat 

0,15 Fragrance 

Beispiel 1 3 

60 Sonnencreme wasserfest 



adlOOWasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 
5,00 FEG-7-Hydrogenated Castor Ol 
65 5,00 Propylene Glycol 
4,00 Isopropyl Palmitat 
4,00 Caprylic/Capric Triglycerid 
0,5-10 Verbindung Nr. 24 der TabeUe 2 
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4,00 Glycerin 
3,00 Jojoba 01 

2,00 4-McthylbenzyUden Campner 

*> 00 Titanium Dioxid 

1>0 ?EG-45/Dodccyl Glycol Copolymer 

l^ODimelhicon 

0,70 Magnesium Sulfat 

0,50 Magnesium Stearat 

0,15 Fragrance 

Beispiel 14 
Sonnenmilch (LSF 6) 

adlOOWasser 
10,00 Mineral Ol 

6.00 FEG-7-Hydrogenated Castor UI 

5,00 Isopropyl Palmitat 

3,50Octyl Methoxycinnamat 

05 l0VerbindungNr.lderTabelle2 

3^00 Caprylic/Capric Triglycend 

3.00 Jojoba 01 , , 

2,00 PEC-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

0,70 Magnesium Sulfal 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Ibcopheryl Acetat 

030 Glycerin 

0,25 Methylparaben 

0,15 Propylparaben 

0,05 Tocopherol 

Beispiel 15 
Sonnenmilch (LSF 6) 



adlOOWasser 

10,00 Mineral 01 A 

6,00 PRG-7-Hydrogenated Castor Ui 

5,00 Isopropyl Palmitat 

3.50 Octyl Methoxycinnamat 

0^-10 Verbindung Nr. 24 der Tttelle 2 

3,00 Caprylic/Capric Triglycend 

3,00 Jojoba Ol . „ 

2.00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

0,70 Magnesium Sulfat 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tocophcryl Acctat 

030 Glycerin 

0,25 Methylparaben 

0,15 Propylparaben 

0,05 Tocopherol 

Beispiel 16 



Sonnencreme wasserfest 



adlOOWasser 

8 00 Octyl Methoxycinnamat 

5,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

5,00 Propylene Glycol 

4,00 Isopropyl Palmitat 

4,00 (^prylic/apric Triglycend 

0,5-10 Verbindung Nr. 17 derTabeUc2 

oS-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 

4,00 Glycerin 

3,00 Jojoba 01 

2,00 4-Methylben7.yliden Campner 
2,00 Titanium Dioxid 
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1,50PECM5 

1,50 Dimethicon 
0,70 Magnesium Sulfat 
0,50 Magnesium Stearat 
5 0,15 Fragrance 

Bcispicl 17 
Sonnenmilch 

10 

adlOOWasser 
10,00 Mineral Ol 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 
5,00 Isopropyl Palmitat 
15 3,50 Oelyl Melboxyeinnamal 

04-10 Vcrbindung Nr. 1 7 dcr Tabcllc 2 
3,00 Caprylic/Capric Triglycerid 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
20 0,70 Magnesium Sulfat 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50TocopherylAcetat 

0,30 Glycerin 

0,25Melhylparaben 
25 0,15 Propylparaben 

0,05 Tocopherol. 

Patentanspruche 
30 1 . Verwendung von Verbindungen der Formel I 

^R 1 



^ C= ? C \ I 



R> COOR6 C pR« CONR 5 R 6 , CN, 0=S(-R<)=0, O^-OR*)^! R?OP $r£o! 

R Wasserstoff, einen gegebenenfalls substituienen aliphatischen, cycloaliphatischen, araUphatischen oder aroma- 
tischen Rest mitjeweils bis zu 18C-Atomen; wi F uimM.ucn uuer aroma- 

R< einen gegebenenfaUs substituierten aromatischen oder heteroaromadschen Rest mil 5 bis 12 Ringatomen- 

unab ^gig voneinander Wasserstoff, einen offenkettigen oder verzweigten aliphatischen, araUphati- 
wl ' nWtt fiegebenenfalls substituierten aromaUschen Rest mitjeweils bis zu 18 C-Aloiuk 
wobei die Vanablen R3 bis R« untercinander, jeweils zusammen mit den Kohl ens toff atomen, an die sie gebunden 
S ! ^ri 6 ?? 118 *" 1 ! men 5 : °** r bilden k6nnen - ^ g^benenfalls weiter anelliert sein kann, 

,? lCf u k ° SrncUschcn und Pharmazcutischcn Zubcrcitungcn zum Schutz dcr mcnschUchco Haul oder 
menschheher Haare gegen Sonnenstrahlen, allein oder zusammen mit an sich fur kosmetische und pharmazeutische 
Zubereitungen hekannten, im UV-Bereich absorbierenden Verbindungen. 
50 2. Verwendung von Verbindungen der Formel I gemafi Anspruch 1 als UV-A-Filter. 

L7^nD? dUn A V 2°2 V ^w^Si der Form ^ 1 * emaB Ans P™n 1. wobei R* fur Wasserstoff, R» flir CN. COOR* 
und COR* und R* fur CN COOR* und COR* stehen, wobei R* und R 6 voneinander unabhan^ig offenkettige oder 
verzweigte ahphausche oder gegebenenfalls substituierte, aromatische Reste mit bis zu 8 C-Atomen bedeuten. 
4 Verwendung von Verbindungen der Formel I gemaB Anspruch 1, wobei R* fur gegebenenfalls durch hydrophUe 
5S oder hpophile SubsUluenlen substituierles Phenyl stehL 

5. Verwendung von Verbindungen dcr Formel I gcmaB Anspruch 1 , wobei R 4 fiir cincn Alkoxyphcnyl- oder Alkox- 
ycarbonylphenylrest steht w 

6. Verwendung von Verbindungen der Formel T gemaB Anspruch 1 , wobei R* fiir einen Phenylrest steht, der was- 
60 moSSresten &UbsUtUCnlen aus 8 ew ^ aus der Gruppe bestehend aus Carboxyiat, Sulfbnat- oder Am- 

7. Lichtschutzmittel entbaltende kosmeUsche und pharmazeutische Zubereitungen zum Schutz der menschlichen 
Epidermis oder menschhehen Haare gegen UV-Licht im Bereich von 280 bis 400 nm, dadurch gekennzeichnet, daB 
sic in einem kosmetisch und pharmazeutisch geeigneten TVager, allein oder zusammen mit an sich fur kosmetische 
undpharmazeuusche Zubereitungen bekannlen im UV-Bereich absorbierenden Verbindungen, als pholoslabile UV- 

65 Hltcr wirksamc Mcngcn von Verbindungen dcr Formel I p 
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r« NH 



10 



H . .,COCH 3 

/C=C^ III 

-NH^ C0RS 



15 



enlhallen, in der die Variably die ^^^^^^bindunBcn dcr Formcl I, wobci R 3 «r Was- 

9 lichtschutzmittel gcmaB Anspruch 7, enthaltend als UV-A-Filter Vertl "™ 1 «^ ™ ro 
^SsdurchhfophUeXu^ 

10. Lichtschutzmittel geraaB Anspruc h 7 entb ahead ifc UV. * ™" ^ 6 h und R4 fQr einen Pbenyl- 
ftr Wasserstoff. R 1 fUrCN. COOR' und COR* u " d ^,^^^„ y ^, L je W eils biszu 20C-Atomen. 
-tsteht.oerdu^^^^ 

^ylan^oniunucstcn, subsdtuicr, scin kann. 

11. Neue Verbindungen der Formel 11, 

R^— NH^ ^CO— C— CH 3 11 

^CH3 

in.fcrdieC^Do^lb^^ 

durcb einen Oder "^^^ - «« 

12. Neuc Verbindungen der Formcl m. 



25 



30 



Vcrbindung der Fbrmel I nach Anspruch 1 enth&lt. 
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